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1. fejezet
Bevezetés
Számos fizikai rendszer (például szilárdtestek, folyadékok, elektrolitok, stb.) model-
lezhető, mint egymással kölcsönható részecskék összessége. Dolgozatomban olyan új
vizsgálati módszereket mutatok be, amelyek lehetővé teszik az elektromosan töltött,
klasszikus sokrészecskerendszerek egyes makroszkopikus jelenségeinek mikroszkopi-
kus vizsgálatát.
Az elektromosan töltött sokrészecskerendszereket osztályozhatjuk a részecskék
közti kölcsönhatás erőssége szerint. A rendszert alkotó részecskék közötti kölcsön-
hatásból származó potenciális és a részecskék hőmozgásából eredő kinetikus energia
aránya a Coulomb csatolási paraméter, Γ. Ezen paraméter alapján erősen csatolt
sokrészecskerendszerekről beszélünk, amikor a csatolási paraméter Γ 1, vagyis az
alkotó részecskék közötti kölcsönhatási energia dominál. A természetben ilyen rend-
szerek a neutroncsillagok köpenyében, az óriásbolygók belsejében találhatók, ahol a
teljesen ionizált atomok erősen csatolt rendszert alkotnak és a degenerált elektronok
egy semlegesítő hátteret képeznek. Laboratóriumi körülmények között félvezetőkben
[1, 2], poros plazmákban [3, 4], kolloid szuszpenziókban [5, 6] találkozhatunk erősen
csatolt sokrészecskerendszerekkel.
A poros plazmák a hagyományos plazmáktól eltérően az elektronok, ionok és
semleges gázatomok mellett mikronos méretű részecskéket, porszemcséket is tartal-
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maznak. A természetben előfordulnak asztrofizikai rendszerekben: üstökösök csóvá-
jában, bolygók gyűrűjében, csillagközi porfelhőkben. A plazmában keletkező port az
iparban, először, mint nem kívánt „mellékterméket” figyelték meg, például integrált
áramkörök gyártásánál és fúziós reaktorokban [7, 8]. A plazmában levő elektronok
nagy mozgékonysága miatt a porszemcsék többnyire negatívan töltődnek fel, a köz-
tük lévő kölcsönhatás taszító lesz. Mivel a plazma többi összetevőihez képest nagy
méretű porszemcsék nagy töltést vehetnek fel, ezért erősen csatolt rendszert alkot-
nak, plazmakristályok [9] keletkezhetnek. Ezeknek a porszemcséknek a viselkedése
leírható a klasszikus mechanika segítségével, mivel ismerjük a köztük levő kölcsön-
hatást, amely a plazma árnyékoló tulajdonsága miatt jó közelítéssel a Debye-Hückel
(Yukawa, árnyékolt Coulomb) potenciállal írható le (lásd később).
A teljesség kedvéért megjegyzem, hogy a poros plazmákhoz hasonlóan a pár-
kölcsönhatást bizonyos kolloid szuszpenziók esetében is leírhatjuk a Yukawa poten-
ciállal. A kolloid szuszpenziók poláris oldószerbe helyezett mezoszkópikus méretű
(nm− µm) kolloid részecskék és makromolekulák. Ennek a képnek sokféle (szer-
ves/szervetlen, természetes, ipari és biológiai) rendszer felel meg. A kolloid részecs-
kék is sokfélék lehetnek: micellák, ásványi oxid részecskék, oldható fehérjék, felüle-
letaktív lamellák. A részecskék felületéről az oldatba disszociáló ion csoportoknak
köszönhetően feltöltődnek, így erősen töltött úgynevezett poliionok (makroionok)
keletkeznek. További oldó/oldott ionok hozzáadásával a potenciál befolyásolható.
Az erősen töltött részecskék és az ezeket körülvevő mikroszkopikus ellen- ill. sóionok
együttese erősen csatolt rendszert alkot. Mivel a kolloid szuszpenziók esetén a háttér
folyadék (oldat) erős súrlódást fejt ki, a mozgó töltött részecskéket túlcsillapított di-
namika jellemzi, ahol a részecskék közt ható erő a sebességgel arányos. Mivel a poros
plazmák esetén a háttér gáz halmazállapotú, így a súrlódás kisebb, ezért a súrlódás
gyakran elhanyagolható a modellekben.
Dolgozatom első fejezetében ismertetem az általam tanulmányozott kétdimenziós
elektromosan töltött részecske rendszereket és bemutatom az alkalmazott számító-
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gépes modellek alapjait, valamint ismertetem a munkám során kitűzött célokat. A
második fejezetben a kétdimenziós, Yukawa párkölcsönhatással rendelkező rendszer-
szerek viszkozitásával foglalkozom, míg a harmadik fejezetben a lassú nyírás hatását
tanulmányozom. A negyedik fejezetben az olvadási folyamatot vizsgálom. Dolgoza-
tomat magyar és angol nyelvű összefoglalóval zárom.
1.1. Erősen csatolt sokrészecskerendszerek - poros
plazmák
Az erősen csatolt sokrészecskerendszerekben a részecskék párkölcsönhatásából szár-
mazó potenciális energia dominál a hőmozgásból származó kinetikus energia fölött
(a Coulomb csatolási paraméter Γ 1, lásd később).
1.1. ábra. Poros plazma berendezés vázlata (bal oldali kép): vákuumkamrába (2) he-
lyezett két sík-párhuzamos elektróda (felső földelt, az alsó váltakozó feszültségre kap-
csolt) között létrejövő gázkisülésbe a szórófej (1) segítségével melamin-formaldehid
részecskéket szórunk, ezeket lézerrel megvilágítjuk és a részecskék által szórt fényt
gyors videokamera segítségével rögzítjük. A jobb oldali képen a laborunkban (MTA
Wigner FK SZFI) található poros plazma berendezés látható működés közben.
A laboratóriumban előállítható erősen csatolt plazmák egyik típusa a kétdimeziós
(2D) poros plazma, amely viszonylag könnyen megvalósítható. Laborunkban olyan
rádiófrekvenciás gázkisülési rendszert építettünk (1.1 ábra), amelybe monodiszperz
melamin-formaldehid részecskéket szórva 2D poros plazma rendszerek állíthatók elő.
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Az elektronokból, ionokból, valamint semleges atomokból álló plazmába helye-
zett porszemcse negatívan töltődik fel. Ez annak köszönhető, hogy kezdetben, ami-
kor a részecske nincs feltöltődve a részecske felületét érő elektronáram nagyobb az
ionáramnál, mivel az elektronok és ionok sűrűsége közel egyenlő és az elektronok
termikus sebessége nagyobb az ionokénál. Az összegyűjtött negatív töltés olyan
elektromos teret hoz létre, amely az elektronokat taszítani fogja, míg az ionokat
vonzani. A részecske töltése addig nő, amíg a felületére érkező elektron- és ionfluxus
egyensúlyban lesz.
Mivel a plazma egy polarizálható közeg, a plazma többi összetevőihez képest
nagy méretű porszemcsék nagy töltését leárnyékolja. Az árnyékolásra jellemző ka-
rakterisztikus távolság az úgynevezett Debye árnyékolási hossz:
λD =
√(
nee2
ε0kBTe
+
nie2
ε0kBTi
)−1
=
√
ε0kB
e2np
(
TeTi
Te + Ti
)
, (1.1)
ahol ε0 a légüres tér (vákuum) permittivitása, kB a Boltzmann állandó, Te az elekt-
ronhőmérséklet, Ti az ionhőmérséklet, ne az elektronsűrűség, ni az ionsűrűség és
np ∼= ni ∼= ne (a kvázineutralítás miatt) a háttért alkotó töltéshordozók sűrűsége.
Mivel a plazma többi összetevőihez képest nagy méretű porszemcsék (∼ 1− 10µm)
nagy töltést vehetnek fel (∼ 103 − 105 elemi töltés) és hőmérsékletük alacsony, a
porszemcsék erősen csatolt rendszert alkothatnak.
Számos erősen csatolt rendszer közös tulajdonsága, hogy leírható az egykompo-
nensű plazma modellel ("one component plasma" - OCP), amely csak egyetlen fő
töltött komponenst vesz expliciten figyelembe, a többi komponens (esetleges) hatá-
sát a kölcsönhatási potenciál fejezi ki az ezek alkotta „háttér” polarizálhatóságának
megfelelően. Nem polarizálható háttér esetén a fő komponensek közti kölcsönhatás
a Coulomb potenciállal (1/r) írható le, míg izotróp, polarizálható háttér esetén a
Yukawa potenciállal, mely a Coulomb taszítás mellett tartalmazza a háttér árnyé-
koló hatását is. A Yukawa párkölcsönhatási potenciál a következő formában írható
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fel:
Φ(r) =
Q
4piε0r
e
− r
λD , (1.2)
ahol Q a részecskék töltése, λD a Debye árnyékolási hossz (1.1).
A Yukawa rendszerek teljesen jellemezhetőek két dimenziómentes paraméterrel:
i. a Coulomb csatolási paraméterrel:
Γ =
Q2
4piε0a
1
kBT
, (1.3)
ahol a a Wigner-Seitz sugár (3D-ben a = (4pin/3)−1/3, ahol n a részecskék
sűrűsége, 2D-ben a = (nfpi)−1/2, ahol nf a részecskék felületi sűrűsége), T a por
komponens hőmérséklete, amely a szemcsék hőmozgásával kapcsolatos,
ii. a Yukawa potenciál árnyékolási tényezőjével:
κ =
a
λD
. (1.4)
A Yukawa potenciállal jellemezhető sokrészecskerendszereket röviden Yukawa rend-
szernek nevezzük. Ezeknek számos jellemzője van, melyek közül a dolgozatomban
előforduló paraméterek a következők:
• a 2D rendszer nominális plazmafrekvenciája
ωp = Q
√
n/2ε0ma, (1.5)
ahol m a porszemcse tömege,
• az Einstein frekvencia [10], ωE, mely az a frekvencia, amivel egy részecske
oszcillálna a lokális egyensúlyi helyzete körül, ha a környezete mozdulatlan
lenne (zárt formula az Einstein frekvencia értékére nem adható meg, nagyságát
korábbi numerikus szimulációkból veszem [11]), és
• a részecskék (átlagos) termikus sebessége
vterm =
√
2kBT/m. (1.6)
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A porszemcsék rendezettségét tekintve, beszélhetünk folyadék fázisú rendszerről
(amikor a rendszer rendezetlen) vagy szilárd fázisú rendszerről (amikor a részecskék
kristályrácsba rendeződnek, plazmakristályt alkotnak). A rendszer fázisállapotát a Γ
és κ együtthatók együtt határozzák meg [12]. Az 1.2 ábra példaként a két különböző
fázisú rendszer esetén mutatja a részecskék elrendeződését.
(a) (b)
1.2. ábra. Két különböző fázisú 2D Yukawa rendszer: (a) folyadék fázis (Γ = 100, κ =
2) és (b) szilárd fázis (Γ = 500, κ = 2). A konfigurációk pillanatképek a rendszerek
molekuláris dinamikai szimulációiból.
Munkámban kétdimenziós rendszerekkel foglalkozok, ennek oka, hogy a 2D poros
plazma rendszerek laboratóriumi körülmények között könnyen előállíthatók, ilyen
rendszert laborunkban is megvalósítottunk [13]. Így a szimulációs eredményeimet
ellenőrizhetem, a kísérleti eredményekkel összehasonlíthatom.
A 2D poros plazma rendszerek olyan klasszikus rendszerek, melyekben a por-
szemcsék közötti jellemző távolság néhány 100µm, a porszemcsék dinamikájának
karakterisztikus ideje néhány 10ms nagyságrendű. Ez lehetővé teszi az egyedi por-
szemcsék mozgásának tanulmányozását gyors videokamerák segítségével. Az egyes
részecskék külön-külön is manipulálhatóak (pl. lézerfénnyel). Ezen tulajdonságaik
által a 2D poros plazma rendszerek egy újfajta eszközt jelentenek kondenzált anya-
gokban lejátszódó klasszikus, kollektív és transzport jelenségek részecske szintű ta-
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nulmányozására.
1.2. Előzmények és célkitűzések
Az erősen csatolt poros plazmák vizsgálatában a felfedezés, hogy a porszemcsék
kristályos szerkezetet alkothatnak, új lehetőségek tárházát nyitotta meg, mivel le-
hetővé vált az erősen csatolt anyag részecskeszintű megfigyelése mind szilárd, mind
folyadék fázis esetén. Yukawa párkölcsönhatással rendelkező rendszerek töltött por-
részecskéinek kristályosodását 1986-ban jósolta meg Ikezi, elméleti számolásaiban
[14]. A plazmakristályt kísérletben először 1994-ben valósították meg [9, 15, 16, 17].
Az elmúlt 20 év kísérleti, elméleti és szimulációs kutatásai nagymértékben hozzá-
járultak a poros plazmák strukturális és dinamikai folyamatainak megértéséhez. Ta-
nulmányozták a porszemcsék keletkezését [18], elektromos töltődésének folyamatát
[19, 20, 21], a rájuk ható erőket [22], a rendszerben kialakuló hullámokat [23, 24, 25]
és struktúrákat [26]. Vizsgálták a rendszer termodinamikai jellemzőit [27], megha-
tározták a szilárd-folyadék fázisátalakulás fázisdiagramját [12], megfigyelték az ol-
vadást követő kristályosodást [28, 29].
Munkámmal a 2D poros plazmák tulajdonságainak feltárására irányuló kuta-
tásokhoz kívánok hozzájárulni, illetve a poros plazmák interdiszciplináris jellegére
szeretnék rámutatni, ugyanis segítségükkel a közönséges anyagokban lejátszódó fo-
lyamatok részecske szinten modellezhetők. Értekezésemben a 2D Yukawa rendszerek
komplex viszkozitásának, ezen rendszerek lassú plasztikus deformációjának, illetve
az olvadási fázisátalakulásának megfigyelésére irányuló numerikus kísérleteimet is-
mertetem.
Az első 2D poros plazma kísérleteket a viszkozitás mérésére 2001-ben Lin I és
munkatársai végezték, akik a különböző nyírási feszültségeket egy lézernyaláb erőssé-
gének szabályozásával érték el [30]. Hasonló, egy lézernyalábbal megvalósított nyírási
kísérletet ismertettek Gavrikov és társai [31]. Ezen kísérletekben a 2D poros plazma
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rétegre egy Ar+ lézernyalábot irányítottak. A részecskéket tekintve a lézernyaláb
erősségével arányos fénnyomás egy külső erő szerepét töltötte be, mely a rendszerben
áramlást keltett. A részecskék sebessége a lézernyaláb irányára merőleges irányban a
nyalábtól távolodva csökken, vagyis lecsengő sebességprofil alakul ki. Ezen lecsengő
sebességprofil meredeksége adja a γ˙ nyírási ráta nagyságát.
Nosenko és munkatársai kísérletükben a „Couette konfigurációt” 2D poros plazma
rétegen két párhuzamos, ellenkező irányba terjedő lézersugárral valósították meg
[32]. Egy másik kísérletben Ivlev és munkatársai a folyadék állapotú 3D poros plaz-
mák nem-newtoni viselkedését ismerték fel [33]. A korábbi kísérletek motiválták
az újabb, alaposabb poros plazma kísérletek elvégzését, melyek kimutatták a visz-
koelasztikus válasz létezését [34], és a viszkozitás hullámszámtól való függését [35].
Kristályos fázisban alkalmazott nyírás esetén elsődleges relaxációs mechanizmusként
a kristályvonalak csúszását azonosították [36]. A 2D nyírási viszkozitás nem-newtoni
jellegének megerősítésére csoportunk is végzett kísérleteket [13], ezen eredményeket
tőlünk függetlenül is megerősítették [37].
A kísérleti erőfeszítések kiegészítésére számos szimulációs tanulmány is készült
mind 2D, mind 3D rendszerek nyírási viszkozitásának számolására [38, 39, 40, 41,
42, 43]. Donkó és munkatársai a statikus viszkozitás számolása mellett, nagy nyírás
esetén a nyírási vékonyodás (shear thining) hatást is megjósolták [44, 45], illetve
3D Yukawa rendszerekre a komplex viszkozitás (η(ω) = η′(ω) − iη′′(ω)) frekven-
ciafüggését határozták meg, mely ötvözi az oszcilláló nyírófeszültségre adott válasz
viszkózus és elasztikus komponenseit [46]. Az egyértelmű transzport együtthatók
(diffúziós, viszkozitás, hővezetési együtthatók) létezésének kérdését 2D rendszerek
esetében Donkó és társai tárgyalták [47].
A fentiek fényében célom a 2D Yukawa rendszerek harmonikusan oszcilláló nyí-
rásra adott válaszának, komplex viszkozításának mikroszkopikus, részecske szintű
meghatározása széles tartományú γ˙ nyírási rátákra és ωny oszcillálási frekvenciákra,
mind folyadék, mind szilárd fázisállapotú rendszerekre.
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Az anyagtudományban és a kohászatban kúszás alatt a szilárd anyagok azon
tulajdonságát értjük, hogy mechanikai feszültség hatására lassan, plasztikusan de-
formálódnak. A kúszás általában egy lassú folyamat, melyet a termikusan aktív-
ált diszlokációk (diszlókáció kúszás), vakanciák (vakancia kúszás) áramlása, vagy
diffúziója (Nabarro-Herring és Coble kúszás) vezérel. A polikristályos szilárdtestek
kúszóképességét általában az állandósult, stacionárius deformációsebesség tartomá-
nyában vizsgálják (lásd 1.3), a ε˙ kúszási ráta σ feszültség-, T hőmérséklet- illetve d
szemcseméret-függését analitikus és empirikus közelítések írják le.
σ
t
ε
t
stacionárius fázis
 átmeneti fázis
· ε
t
stacionárius fázis
 átmeneti fázis
1.3. ábra. Tipikus σ feszültség, ε deformáció és ε˙ deformációsebesség görbék az idő
függvényében, magas hőmérsékleten (T ≈ 0.5Tm). Tm az olvadási hőmérséklet.
Az alkalmazott feszültség nagysága szerint három tartomány különböztethető
meg:
(1) nagy feszültségek esetén ε˙ exponenciálisan változik σ függvényében,
(2) közepes feszültségek esetén ε˙ a σ hatványfüggvénye (ε˙ ∼ K(T )(1
d
)pσn, ahol d a
krisztallit szemcsék lineáris mérete, p a szemcseméret kitevője és n a feszültség
exponense, K(T ) hőmérsékletfüggő állandó), a tipikus kitevők:
- n ≈ 3, amikor a vezérlő folyamat a diszlokációcsúszás, ami a diszlokációk
elmozdulása a csúszósíkjukon, ilyen exponenst találtak: diszlokáció csúszáson
alapuló elméletben [48], illetve kísérletileg Al [49], Al + 5% Mg [50], NaCl [51],
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LiF, MgO, NaCl [52] vizsgálata során.
- n ≈ 5, amikor a vezérlő folyamat a diszlokációmászás, ami az éldiszlokáció-
nak a csúszósíkjára merőleges mozgása, és a kristályszemcsékben alszemcsék
jöhetnek létre. Ilyen exponenst találtak: Al + 5% Mg [50], egykristályos Al
[53], Al, α-Zr, α-Ti, α-Fe és β-Co, Cr, Ag, Mo, Ni [54], hőkezelt β- és α + β
Ti [55], Cu [54, 51], CaO [52] vizsgálata során.
- n ≈ 8, mechanizmus hasonló az 5-ös exponenssel jellemezhető kúszáséval, de
az anyag struktúrája állandó, nem keletkeznek alszemcsék. Ilyen exponenst
észleltek réz ötvözetek [56] vizsgálata során;
(3) nagyon kis feszültségek mellett a feszültség hatványkitevője nagyon kicsi, tipi-
kusan egyhez közeli érték. Ilyen feszültségfüggést találtak Al [49, 57], Al + 5%
Mg [50], egykristályos Al [53], Al, α-Zr, α-Ti, α-Fe és β-Co , Cu, Cr, Ag, Mo,
Ni [54], MgO, NaCl [52] vizsgálata során.
A nagyon kis feszültségek mellett létrejövő kúszást több mechanizmus is előidéz-
heti: a Nabarro-Herring kúszás a vakanciák diffúziója feszültség hatására (n = 1,
p = 2), a szemcsehatárok mentén diffundáló vakanciák Coble diffúziós kúszáshoz
vezetnek (n = 1, p = 3). A nagy hőmérsékleten kis feszültségek mellett létrejővő
kúszás mechanizmusát Harper és Dorn fogalmazták meg [57], a nagy tisztaságú po-
likristályos alumíniumon az olvadási hőmérsékletének környezetében kis feszültségek
mellett végzett kísérleteik alapján. Azt találták, hogy nagyon kis feszültségek mellett
n = 1, míg nagyobb feszültségek esetén n ≈ 4 és kúszási mechanizmusként a disz-
lokációs mászást jelölték meg. A Harper-Dorn kúszás létezésének kérdése évtizedek
óta vitatott.
Barrett és munkatársai [58] magas hőmérsékleten és kis feszültségen alumínium
és Al + 0.5% Fe ötvözet kúszását vizsgálták és hasonlították össze a Nabarro-Hering
diffúziós kúszás elméletével. Al esetén azt észlelték, hogy az egykristályos és poli-
kristályos kúszási ráták megegyeznek azonos hőmérsékleten és feszültségen, kúszás
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közben alszemcsék keletkeznek, viszont egy szemcsén belül a diszlokációsűrűség nem
változik. Az Al ötvözet esetén, ugyanazon a feszültségen és hőmérsékleten, mint a
tiszta Al esetén, 100-szor lassabb kúszási rátákat figyeltek meg, miközben a szemcse-
méret csak 30-szor volt kisebb. Az állandósult deformációs ráta Harper-Dorn kúszás
esetén jelentősen magasabb, mint Nabarro-Herring diffúziós kúszás esetén.
Yavari és társai Al + 5% Mg ötvözetet vizsgálva három különböző exponensű
szakaszt találtak a feszültség függvényében [50]. Megmutatták, hogy Harper-Dorn
kúszás esetén a diszlokációsűrűség független az alkalmazott feszültségtől, a disz-
lokációk eloszlása egyenletes. Langdon és Yavari új deformációs mechanizmusokat
javasoltak, melyeket a rendelkezésükre álló kísérleti adatokkal vetettek össze [59].
Megfigyelték, hogy az áramlást az éldiszlokációk mászása okozza, ugyanakkor meg-
állapították a kísérletileg megfigyelhető Harper-Dorn kúszás kritikus értékeit, a fe-
szültség felső határát és a szemcseméret alsó határát. Mohamed és Ginter kutatásai
megmutatták, hogy a Harper-Dorn kúszás megvalósulásához nagy szemcseméret és
alacsony diszlokációsűrűség szükséges [60].
Malakondaiah és Rao [61] a viszkózus kúszás1 és hatványfüggvény kúszás (ε˙ ∼
σn) vizsgálatakor azt találták, hogy a szemcseméret erősen befolyásolja a diffúziós
kúszási folyamatokat. A kúszási ráta a szemcseméret reciprokának négyzetével, il-
letve köbével változik Nabarro-Herring illetve Coble kúszás esetén, a Harper-Dorn
kúszási ráta független a szemcsemérettől. A hatványfüggvény kúszás esetén a szem-
cseméret hatása vitatott. A szemcsék alakja szintén befolyásolja a diffúziós kúszást,
hosszan elnyúlt alakú, a feszültség irányával párhuzamos szemcsék megkönnyítik a
deformációt. Ardell és Lee [53] „diszlokáció hálózat” elméletet dolgoztak ki monokris-
tályos Al kísérletileg megfigyelt diszlokációi eloszlásának szimulációjára, az elméleti
és kísérleti eredmények jól egyeznek. Később Ardell megmutatta, hogy a diszloká-
1A viszkózus kúszás a T ≈ 0.5Tm hőmérsékleten kis nyírófeszültség mellett létrejövő lassú, idő-
függő plasztikus deformáció, melynek mechanizmusa lehet diffúzió (Nabarro-Herring, Coble kúszás)
vagy diszlokáció vezérelt (Harper-Dorn kúszás).
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ció hálózat modell kiváló mennyiségi becslést ad a Harper-Dorn hatványfüggvény
átmenet feszültség értékeire és magyarázatot ad arra, hogy Harper-Dorn kúszási
tartományban a diszlokációsűrűség nagysága független az alkalmazott feszültség-
től [62]. Raj a Harper-Dorn kúszás szemcseméret-függését vizsgálta, megállapította,
hogy t/d < 4 (ahol t a minta mérete és d a szemcse mérete) esetén a kúszási ráta
nem függ a szemcsemérettől (p ≈ 0), míg t/d > 4 esetén 1 ≤ p ≤ 2 a hatványkite-
vője [63]. Ruano és társai megmutatták, hogy a Harper-Dorn viszkózus kúszás egy
diffúzió vezérelt diszlokáció kúszási folyamat. A Harper-Dorn kúszást befolyásoló
tényezők ugyanazok, mint a hatványfüggvény kúszás esetén [54]. A modell mennyi-
ségileg előrejelzi azokat a feltételeket, melyek mellett a Harper-Dorn kúszás uralni
fogja a plasztikus áramlást. Wilshire és Palmer rézen végzett kísérleteikkel bizonyí-
tották, hogy a domináns mechanizmus megállapításához nem elég vizsgálni az n,
p, Qc (kúszás aktiválási energia) értékeit. Megállapították, hogy n > 4 esetén n
szemcseméretfüggő, illetve n→ 1 esetén p fokozatosan közelít kettőhöz (vagy annál
magasabb értékekhez) [56]. Sherby és Taleff megmutatták, hogy magas hőmérsék-
leten a kis feszültségek tartományában a feszültség hőmérsékletfüggő, a magasabb
hőmérsékletű rendszereken végzett kúszási kísérletek során a keletkezett feszültség
kisebb volt, míg a nagyobb feszültségek tartományában a különböző hőmérsékletű
rendszerek feszültsége hasonló, a kúszási görbék feszültség exponense ugyanahhoz
az értékhez tart [64].
A fentiekkel összhangban célom a lassú nyírásnak kitett 2D Yukawa rendszerek,
mint modell anyagok plasztikus deformációjának a mikroszkopikus szintű megértése,
továbbá a nyírási ráta, illetve diszlokációsűrűség nyírófeszültségtől való függésének
meghatározása széles hőmérséklet tartományra, illetve a domináns folyamat felisme-
rése.
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A kétdimenziós sokrészecskerendszerek olvadási fázisátalakulása nyitott kérdés
maradt az utóbbi évtizedekben. A szakirodalomban számos egymásnak ellentmondó
tanulmány lelhető fel, melyekben különböző típusú (első- illetve másodrendű, egy-
lépéses, vagy kétlépcsős folyamatos) fázisátmenetet találtak az olvadási fázisátala-
kulásra. Napjainkban a nagy részecskeszámú számítógépes szimulációk általában
a Kosterlitz-Thouless-Halperin-Nelson-Young (KTHNY) [65] elméletet támasztják
alá, mely a fázisátmenetet kétlepcsős folyamatként írja le, miszerint a szilárd és
folyadék fázis között létezik egy harmadik, hexatikus, kváziegyensúlyi fázis. Az ol-
vadás első lépésében a transzlációs (pozícionális) rend tűnik el, míg a másodikban
az orientációs rend cseng le. Ennek során a diszlokációpárok egyedi diszlokációkká
alakulnak át, valamint a diszlokációk ponthibákká alakulnak. Ezen elmélet erőssége,
hogy a Mermin-Wagner tétellel [66] kompatibilis, amely tiltja a hosszútávú transzlá-
ciós rend létezését 2D-ben különböző párpotenciálok esetén, véges hőmérsékleten. A
KTHNY elmélet legkritikusabb pontja azon feltételezése, hogy a rácshibák eloszlása
nem struktúrált, ami ellentétben van azzal a megfigyeléssel, hogy a rácshibák do-
ménfalakba tömörülnek [67]. Ezen elmélet megjelenése óta számos különböző párpo-
tenciállal jellemezhető rendszerre vizsgálták érvényességét. A vizsgálatokat Lennard-
Jones és Coulomb párpotenciállal jellemezhető rendszereken kezdték. Újabban a di-
pólus és a Yukawa kölcsönhatással jellemezhető rendszerek váltak fontossá, a kolloid
szuszpenziók [6] és poros plazmák [3] területén elért jelentős előrelépések hatására.
Az utóbbi három évtizedben számos kísérleti és szimulációs eredmény született a
klasszikus egyrétegű (2D) sokrészecskerendszerek olvadási fázisátalakulásának vizs-
gálata során. A következőkben felsorolok néhány példát az átlakulás rendje szerint
csoportosítva:
(1) Elsőrendű fázisátalakulást találtak Lennard-Jones [68, 69, 70] és merev-korong2
rendszerek [71] szimulációja során, valamint kísérletileg, halogénezett metán és
halogénezett etán grafit rétegen való fizikai adszorpciója vizsgálatakor [72], il-
2"Merev-gömbök" (hard-sphere) 2D változata.
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letve kvázi-kétdimenziós szilícium-gömbök szuszpenzióján végzett kísérletekben
[73].
(2) Másodrendű (egylépéses folytonos) átalakulást észleltek poros plazma kísérletek-
ben [74, 75, 76, 77, 78], merev-korong rendszerekre [79], elektro-hidrodinamikailag
gerjesztett kolloid szuszpenziókra [80], Coulomb [70] és Yukawa [81] rendsze-
rekre.
(3) KTHNY átmenetet figyeltek meg poros plazma rendszeren végzett kísérletben
[82] és annak numerikus szimulációja során [83], kolloid szuszpenziók kísérleti és
szimulációs tanulmányozása esetén [84, 85, 86, 87, 88], Lennard-Jones [89, 90],
Yukawa [91, 92], merev-korong [93, 94, 95], dipólus [96, 97], elektron rendszerek
[71, 98, 99], valamint r−12 taszító potenciállal jellemezhető rendszer esetén is
[100].
A Morse-potenciálok széles tartományára tanulmányozták a potenciál hatótávol-
ságának hatását a 2D olvadásra [101]. Megmutatták, hogy a nagy hatótávolságú
kölcsönhatási potenciálok fontosak a stabil hexatikus fázis kialakulását illetően. Ha-
sonló következtetésre jutott Pomrichi és csoportja [102] módosított merev-korong
potenciál esetén. Gribova és munkatársai a matematikailag tökéletes 2D síktól való
eltérés hatását vizsgálták Lennard-Jones rendszerekre [90] és azt találták, hogy a
hexatikus fázis csak azon rendszerek esetén észlelhető, melyekben a részecskék elhe-
lyezkedésének a síkjára merőlegesen csak 0.15 részecskeátmérőnyinél kisebb fluktu-
ációk vannak.
A felsorolt tanulmányok idővonala azt az általános trendet mutatja, hogy a ko-
rábbi tanulmányokban elsőrendű vagy másodrendű fázisátalakulást észleltek a szi-
mulációkban, de amint a számítógépek számolási kapacitása növekedett (a 2000. év
körül), a részecskealapú szimulációk inkább a KTHNY elméletet igazolták. A fo-
lyamatban levő vita egy lehetséges feloldását Chen és munkatársai ismertetik [103]:
munkájukban a 2D Lennard-Jones rendszer Monte Carlo szimulációja feltárta a
hexatikus fázis metastabilis jellegét. Ez a diffúziv időskálán működő atomisztikus
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fázismező (Phase Field Crystal, PFC) szimulációkat támasztja alá [104], melyek
sokkal hosszabb időt fednek le, mint a Monte Carlo vagy a Molekuláris Dinamikai
módszerek .
A fentiekkel összefüggésben célom a 2D rendszerek esetén az olvadási fázisátala-
kulás során a hexatikus fázis létezésének, illetve annak jellegének meghatározása.
1.3. Vizsgálati módszerek - számítógépes modelle-
zés
A számítógépes szimulációk fontos szerepet töltenek be a sokrészecskerendszerek fizi-
kájának megértésében. Az erősen csatolt sokrészecskerendszerek szimulációit először
a 1960-as években valósították meg [105], majd a vizsgálatok a számítástechnikai esz-
közök fejlődésének és egyre szélesebb körű elérhetőségének köszönhetően az 1970-es
és 1980-as években teljesedtek ki. Ezekben a munkákban meghatározták az egykom-
ponensű Coulomb rendszerek állapotegyenletét, kiszámolták a transzportjellemző-
ket, vizsgálták a kollektív jelenségeket, valamint a folyadék - szilárd fázisátalakulást
[106, 107, 108].
Az erősen csatolt sokrészecskerendszerek szimulációjához két alapvető módszer
áll rendelkezésre: a Metropolis Monte Carlo szimuláció (MC) [109] és a molekuláris
dinamikai szimuláció (MD) [110]. Míg a MC szimuláció általában statikus jellemzők
kiszámolására használt módszer, mely adott hőmérsékletre generál statisztikus rea-
lizációkat, a MD szimuláció a rendszerek időbeni fejlődésének a megfigyelésére alkal-
mazott módszer, ezáltal információt nyerünk a rendszer dinamikájáról, a transzport
folyamatokról, valamint a kollektív gerjesztésekről.
Dolgozatomban az erősen csatolt 2D Yukawa rendszerek dinamikai jellemzőit
vizsgálom numerikus kísérletek segítségével. Ezen numerikus szimulációk két részből
állnak:
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(i) a fizikai modell felépítése és annak numerikus megvalósítása
(ii) a mérések, amelyek a nagy mennyiségű mikroszkopikus nyers adatot (részecs-
kék pozíciója, sebessége) hasznos, makroszkopikus mennyiségekké redukálják.
A továbbiakban a különböző jelenségek modellezésére alkalmazott MD szimulációra
épülő módszerek alapjait ismertetem. A fizikai modelleket és a mérések részleteit az
egyes fejezetekben mutatom be.
1.3.1. Molekuláris dinamikai szimuláció
A szimuláció segítségével a részecskék közti párkölcsönhatás ismeretében (a Newton
törvények alapján) a mozgásegyenletek integrálásával a részecskék időbeni mozgását
(pályáját, helyzetét, sebességét) követhetjük. A j. részecske mozgásegyenletei:
drj
dt
=
pj
m
dpj
dt
= Fj + Fext =
N∑
l6=j
−∂ [QΦ(rjl)]
∂rjl
rjl
rjl
+ Fext
, (1.7)
ahol pj a j. részecske impulzusa, Fj a j. részecskére ható, párkölcsönhatásból szár-
mazó erő, Fext külső hatásból származó erő, m a részecske tömege, Q a részecske
töltése. A nagyon kis numerikus értékek elkerülése végett dimenzió nélküli egysé-
gekkel dolgozom. A falak (felületek) hatásának elkerülése érdekében periodikus pe-
remfeltételeket alkalmazok (lásd 1.4 ábra). A szimulációt a részecskék pozícióinak
és sebességeinek az inicializálásával indítom. Kezdetben az Lx hosszúságú és Ly szé-
lességű téglalap alakú térrészben véletlenszerűen elhelyezek N darab porrészecskét,
melyeknek kezdősebessége Maxwell-Boltzmann eloszlású. A részecskék pozícióját és
sebességét ∆t idő eltelte után, a mozgásegyenletek numerikus integrálásával kapom.
Az irodalomban számos módszer létezik differenciálegyenletek numerikus megoldá-
sára. A legismertebbek az Euler-módszer, a Runge-Kutta módszer, a Verlet-módszer,
a prediktor-korrektor módszerek. Ezen módszerekben az időt diszkretizáljuk és a
megoldást a Taylor-sorának véges számú tagjával közelítjük. Az általam fejlesztett
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molekuláris dinamikai szimulációban, a mozgásegyenleteket a sebesség-Verlet mód-
szerrel integrálom, melynek egyenletei a következők:
r(t+ ∆t) = r(t) + v(t)∆t+
1
2
a(t)∆t2, (1.8)
v(t+ ∆t) = v(t) +
1
2
(a(t) + a(t+ ∆t)) ∆t. (1.9)
Az (1.9) egyenletben nemcsak az a(t) aktuális t időpontbani gyorsulás szerepel,
hanem az a(t+ ∆t) következő t+ ∆t időpontbani gyorsulás is. Memóriahatékonyság
szempontjából a (1.9) kifejezést két lépésben számolom. Így a t időpillanatban a
következő lépéseket kell végrehajtani:
(a) Kiszámolom a r(t + ∆t) helyzetvektort a (1.8) kifejezés segítségével, mely tar-
talmazza a t időlépésben ismert r(t) pozíciókat, v(t) sebességeket, illetve a(t)
gyorsulásokat. Végtelen rendszer modellezése esetén periodikus peremfeltétele-
ket alkalmazok, vagyis amennyiben egy részecske elhagyja a szimulációs cellát az
egyik peremen (oldalon), azonnal visszatér a szimulációs cellába annak ellentétes
oldalán.
(b) Az időlépés felénél a sebességvektorokat a következő összefüggés alapján számo-
lom:
v
(
t+
∆t
2
)
= v(t) + a(t)
∆t
2
.
(c) Az (a) lépésben számolt r(t+ ∆t) pozíciók alapján kiszámolom a párkölcsönha-
tási erőket, majd Newton második törvényét (F = ma) alkalmazva frissítem a
gyorsulásvektor elemeit.
(d) Az új, a(t + ∆t), gyorsulások ismeretében, felhasználva a (b) pontban számolt
v(t+ ∆t
2
) sebességeket, kiszámolom a v(t+ ∆t) értékeit:
v (t+ ∆t) = v
(
t+
∆t
2
)
+ a(t+ ∆t)
∆t
2
.
Behelyettesítve a (b) lépésben számolt v
(
t+ ∆t
2
)
összefüggést, látható, hogy a
kapott sebességformula ekvivalens az (1.9) összefüggéssel.
1.3. Vizsgálati módszerek - számítógépes modellezés 20
Az (a)-(d) lépéseket ismételten végrehajtva megkapom a rendszer időbeni fejlődését.
A t = 0 időpillanatban a véletlenszerű kezdeti feltételek miatt a rendszer nem-
egyensúlyi állapotban van. A rendszer teljes energiáját addig változtatom, amíg a
rendszer el nem éri a termális egyensúlyt. A termalizációt a sebességek visszaosztá-
sával valósítom meg, amikor az egyes részecskék sebességét olyan globális értékkel
osztom el, hogy az átlagsebességnek megfelelő hőmérséklet megfeleljen az általunk
kívánt hőmérsékletnek. Ha a rendszer elérte az egyensúlyi állapotot, a fenti eljárást
nem alkalmazom tovább és innentől mérhetőek a termodinamikai változók.
A számolási idő túlnyomó részét a párkölcsönhatás számítása teszi ki.
Véges rendszer 
rc 
Replikák 
Szimulációs 
cella 
Végtelen rendszer  
Periódikus peremfeltételek 
1.4. ábra. A párkölcsönhatási erő számolása véges rendszer, illetve végtelen rendszer
esetén.
Véges rendszer esetén minden részecskepárt meg kell keresni és a köztük ható
erőt kiszámolni. Egy adott részecskére ható erő a többi részecskével való kölcsönha-
tási erő eredője lesz. A számolás hatékonyságát tudjuk növelni, ha kihasználjuk a
Yukawa potenciál exponenciális lecsengését és a párkölcsönhatási erőt csak bizonyos
rc hatótávolságon belül számoljuk. Ezt az rc távolságot úgy határoztam meg, hogy az
rc sugaron kívül levő részecskék hozzájárulása az adott részecskére ható erőhöz 10−6
résznél kisebb legyen az rc távolságon belüli részecskék hozzájárulásához képest.
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Végtelen rendszer esetén periodikus peremfeltételeket alkalmazok, a párkölcsön-
hatás számolásánál nem csak a szimulációs cellát, hanem annak másolatait, replikáit
is figyelembe veszem, a szimulációs cellából és annak szomszédos replikáiból álló szu-
percellában keresem a legközelebbi párokat.
A hatékonyság további növelésére az irodalomban „chaining mesh” [111] néven
ismert módszert használom. Ennek lényege, hogy a szimulációs cellát alcellákra osz-
tom. A részecskéket pillanatnyi helyzetük alapján hozzárendelem az alcellákhoz.
Adott alcellában levő részecskéket láncolt listában3 tárolom. Minden alcellának sa-
ját láncolt listája van, mely tartalmazza az alcellában levő részecskéket. Az alcellák
oldaléle rc sugárnál nagyobb, így egy adott részecskére ható erő számolásánál nincsen
szükség minden egyes részecskepár megkeresésére, csak az adott alcellában illetve a
közvetlen szomszédos alcellákban levő részecskéket kell figyelembe venni, mivel a
többi alcellában levő részecskék biztosan rc-nél nagyobb távolságra vannak az adott
részecskétől.
Az egyensúlyi MD szimuláció méréseit konstans részecskeszám (N), térfogat (V ),
és teljes energia (E) mellett, vagyis mikrokanonikus sokaságra valósítottam meg.
1.3.2. Langevin szimuláció
A Langevin szimuláció (LD) a klasszikus MD-hez képest a háttérgáz atomjaival
való ütközéseket is modellezi. Ezt a Newton-i mozgásegyenletekhez képest a moz-
gásegyenletekben megjelenő további két tag: a súrlódási és a sztochasztikus erő
együttesen valósítja meg. Míg a súrlódás az ütközések együttes hatását, a háttérgáz
csillapító hatását jelképezi, addig a véletlenszerű erő az ütközések diszkrét jellegéből
eredő fluktuációkat modellezi. A j. részecske mozgásegyenletei:
drj
dt
=
pj
m
dpj
dt
= Fj + Fext − νmvj + R
, (1.10)
3Az irodalomban "linked list cell" néven ismert a cella elemeinek láncolt listában való tárolása.
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ahol pj a j. részecske impulzusa, m a részecske tömege, Fj a j. részecskére ható,
párkölcsönhatásból származó erő, Fext a külső hatásból származó erő, ν a súrlódási
együttható (ütközési frekvencia) és R egy stochasztikus erő. Az R véletlenszerű erő
normál eloszlású:
ρ(R) =
1
σ
√
2pi
e−
|R|2
2σ2
σ2 = 2νmkBT
, (1.11)
ahol T a részecskék hőmérséklete. A súrlódást és a sztochasztikus erőt a fluktuáció-
disszipációs tétel [112] kapcsolja össze (1.12), így biztosítva azt, hogy a részecske-
rendszer végül elérje a termikus egyensúlyt.
〈R(t)〉 = 0∫
〈R(0)R(t)〉 dt = 6kBTmν
〈R(t)R(t′)〉 = 6kBTmνδ(t− t′)
(1.12)
A mozgásegyenletek megoldásánál a Beeman-féle módszert alkalmaztam [113], mely-
nek az iterációs egyenletei a következők:
v(t+ ∆t) =< v(t) > +σvN1(0, 1)
r(t+ ∆t) =< r(t) > +
L
σv
N1(0, 1) +
√
σ2|| −
L2
σ2v
N2(0, 1)
, (1.13)
ahol
< r(t) >= r(t) + cav(t)∆t+ cba(t)∆t
2 + cca(t−∆t)∆t2, (1.14)
< v(t) >= cdv(t) + cea(t+ ∆t)∆t+ cfa(t)∆t+ cga(t−∆t)∆t. (1.15)
Itt ca = d1, cb = d2+d3, cc = −d3, cd = d0, ce = d2−d0d3/d1, cf = d1−d2+2d0d3/d1,
cg = −d0d3/d1, ahol d0 = e−ν∆t, dn = 1(n−1)!ν∆t (1− (n− 1)!dn−1),
σv =
√
kBT
m
(1− e−2ν∆t),
σ|| = ∆t
√
2kBT
mν∆t
(
1− 21− e
−ν∆t
ν∆t
+
1− e−2ν∆t
2ν∆t
)
,
L = ∆t
kBT
mν∆t
(
1− 2e−ν∆t + e−2ν∆t) ,
(1.16)
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N1(0, 1) és N2(0, 1) normál egységvektorok, melyek vektorkomponensei egymástól
függetlenek, a Box-Müller algoritmussal generálhatók [114]:
N1(0, 1) = ((−2lnR1)1/2cos(2piR2); (−2lnR1)1/2sin(2piR2)),
N2(0, 1) = ((−2lnR3)1/2cos(2piR4); (−2lnR3)1/2sin(2piR4)),
(1.17)
ahol R1, R2, R3, R4 független, egyenletes eloszlású valószínűségi változók a [0,1)
intervallumban.
Egy iterációs lépés algoritmusa a következő:
(a) Kiszámolom a várható poziciót az (1.14) kifejezés alapján, mely tartalmazza
v(t), r(t), a(t) értékeit az aktuális t időlépésben, illetve a(t − ∆t) értéket az
előző időlépésben. Alkalmazom a periodikus peremfeltételeket.
(b) Az előző lépésben frissített r(t) alapján kiszámolom a a(t+ ∆t) értékeit.
(c) Kiszámolom az átlagsebességet az (1.15) összefüggés alapján, használva a v(t),
a(t) aktuális értékeit valamint az előző időlépés a(t−∆t) gyorsulási értékeit és
az előző lépésben kiszámolt a(t+ ∆t) értékeit.
(d) Generálok két, N1(0, 1) és N2(0, 1), egymástól független véletlenszerű vektort,
melyek eloszlása követi a standard normál eloszlást és az (a) ill. (c) pontban
kiszámolt átlagértékekkel együtt behelyettesítem a (1.13) egyenletekbe.
(e) Alkalmazom a periodikus peremfeltételeket.
Megfigyelhető, hogy a korábban ismertetett sebesség-Verlet iterációs lépéseihez ké-
pest ez egy memória- és számításigényesebb megoldás, mivel minden időlépésben
szükségünk van nemcsak az aktuális gyorsulásokra, hanem az előző időlépés és a
következő időlépés gyorsulásaira is. Ugyanakkor láthatjuk, hogy a Beeman iteráció
során adott időlépés alatt kétszer is alkalmaznunk kell a peremfeltételeket. Mind-
ezek ellenére ez a módszer reálisabban írja le a porrészecskék mozgását háttérgáz
jelenlétében.
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1.3.3. Nemegyensúlyi molekuláris dinamikai szimuláció
Egyenletes deformációk modellezéséhez nemegyensúlyi molekuláris dinamikai szi-
mulációt (NEMD) valósítottam meg, melyben az alap MD-hez képest a mozgás-
egyenletek tartalmazzák a nyírási rátát és a termosztátot. A j. részecske SLLOD4
mozgásegyenletei:
drj
dt
=
p˜j
m
+ γ˙yjxˆ
dp˜j
dt
= Fj − γ˙p˜yjxˆ− αp˜j
, (1.18)
ahol p˜j a j. részecske önálló (nyírás nélküli) impulzusa, γ˙ = ∂vx/∂y a nyírási ráta, xˆ
az x irányba mutató egységységvektor, Fj a j. részecskére ható, párkölcsönhatásból
származó erő,
α =
∑
Fjp˜j − γ˙p˜yjp˜xj∑
p˜2j
(1.19)
a Gauss termosztát együtthatója, mely biztosítja a rendszer konstans teljes kine-
tikus energiáját. Az egyenletrendszer integrálását az operátorok szétválasztásának
módszerével oldom meg [116]: a mozgásegyenleteket olyan egyenletekre választom
szét, melyek külön kezelik a helyzet- illetve impulzusvektorok változtatását.
Ismerve a mozgásegyenleteket bármilyen fázistér trajektória leírható egy pro-
pagátor segítségével, mely a Liouville operátoron alapszik iL = Ω˙ · (∂/∂Ω), ahol
Ω = (r,p), melynek kezdeti értéke Ω(0) = (r(0),p(0)). Adott t időpillanatban a
rendszer állapotát a következő egyenlet adja:
Ω(t) = eiLtΩ(0). (1.20)
A rendszer fázistér trajektóriáinak propagátora közelíthető nem kommutáló alpro-
pagátorok szorzataként, mint
eiL∆t = ei(L1+L2)∆t = eiL1
∆t
2 eiL2∆teiL1
∆t
2 +O(∆t3), (1.21)
4A SLLODmozgásegyenletek a Doll tenzor Hamiltoniából levezethető mozgásegyenletektől [115]
annyiban különböznek, hogy az impulzus egyenletében a Doll tenzor (qp) helyett, annak transz-
ponáltját (pq) tartalmazza. A SLLOD elnevezés a DOLL’S tükörolvasásából ered.
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mely másodrendű szimmetrikus Trotter faktorizációként ismert [117]. A Gauss ter-
mosztáthoz csatolt SLLOD mozgásegyenletek Liouville operátora a következő:
iL =
∑
j
rj · ∂
∂rj
+
∑
j
pj · ∂
∂pj
+ d˙x · ∂
∂dx
=
∑
j
pj
mj
· ∂
∂rj
+ γ˙
∑
j
yj · ∂
∂xj
+
∑
j
Fj · ∂
∂pj
− γ˙
∑
j
pyj ·
∂
∂pxj
− α
∑
j
pj · ∂
∂pj
+ γ˙ · ∂
∂dx
.
(1.22)
Ez az operátor szétválasztható egy iLA pozíció- és egy iLB impulzus- operátorra,
úgyhogy:
iL = iLA + iLB, (1.23)
ahol:
iLA =
∑
j
rj · ∂
∂rj
+ d˙x · ∂
∂dx
=
∑
j
pj
mj
· ∂
∂rj
+ γ˙
∑
j
yj · ∂
∂xj
+ d˙x · ∂
∂dx
,
(1.24)
iLB =
∑
j
pj · ∂
∂pj
=
∑
j
Fj · ∂
∂pj
− γ˙
∑
j
pyj ·
∂
∂pxj
− α
∑
j
pj · ∂
∂pj
.
(1.25)
Másodrendű Trotter faktorizációval 2 féle U(∆t) propagátort (időléptető operátort)
tudunk előállítani: U(∆t) = eiLA
∆t
2 eiLB∆teiLA
∆t
2 vagy U(∆t) = eiLB
∆t
2 eiLA∆teiLB
∆t
2
operátorokat. Figyelembe véve, hogy az iLB impulzusoperátor tartalmazza az erők
számolását, mely a legtöbb számolási időt igényli, számunkra előnyösebb az első
propagátort választani, melyben az erőszámolás csak egyszer szerepel. Az (1.24) és
(1.25) operátorok a következők:
Aj =

r˙j
0
d˙x
 =

pj
m
+ xˆγ˙yj
0
γ˙
 , (1.26)
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Bj =

0
p˙j
0
 =

0
Fj − xˆγ˙pyj − αpj
0
 . (1.27)
Az A vektorhoz csatolt differenciális egyenletek analitikus megoldása adott impulzus
értékre a következő:
dx(t+ ∆t) = dx(t) + γ˙∆t
rx(t+ ∆t) = rx(t) + vx(t)∆t+ γ˙ry(t)
ry(t+ ∆t) = ry(t) + vy(t)∆t
. (1.28)
A γ˙ nyírási ráta és a Gauss termosztát α állandójának a csatolása következtében a
B vektorhoz csatolt differenciálegyenleteknek csak akkor van analitikus megoldása
ha a nyírási ráta elhanyagolhatóan kicsi. Ennek kiküszöbölése érdekében a B vektort
úgy választom szét, hogy az erőtag ne legyen a nyírási részhez csatolva, így:
B1 :

drj
dt
= 0
dpj
dt
= γ˙pyjxˆ− α1pj
d
dt
dx = 0
, (1.29)
ahol
α1 =
∑
j γ˙pxjpyj/mj∑
j p
2
j /mj
,
és
B2 :

drj
dt
= 0
dpj
dt
= Fj − α2pj
d
dt
dx = 0
, (1.30)
ahol
α2 =
∑
j Fjpj/mj∑
j p
2
j /mj
.
A B vektor szétválasztásánal a Gauss-féle legkisebb kényszer elvét alkalmazom B1
és B2 esetén is, ezzel biztosítom a kinetikus energia megmaradását az integrálás
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allépéseiben. A B1 analitikus megoldása:
B1 :

rj(t+ ∆t) = rj(t)
pj(t+ ∆t) = g(∆t)
[
pj(t)− xˆ∆tγ˙pyj(t)
]
dx(t+ ∆t) = dx(t)
, (1.31)
ahol
g(∆t) =
1√
1− 2c1∆t+ c2∆t2
, (1.32)
melyben
c1 =
γ˙∑
j p
2
j /mj
∑
j
pxj(t)pyj(t)/mj, (1.33)
és
c2 =
γ˙2∑
j p
2
j /mj
∑
j
pyj(t)pyj(t)/mj. (1.34)
Hasonlóan, a B2 analitikus megoldása:
B2 :

rj(t+ ∆t) = rj(t)
pj(t+ ∆t) =
1−h
e(∆t)−h/e(∆t) ×
[
pj(t)− Fj(t)1+h−e(∆t)−h/e(∆t)(1−h)β
]
dx(t+ ∆t) = dx(t)
, (1.35)
ahol
e(∆t) = e−β∆t, (1.36)
β =
√∑
j Fj · Fj/mj∑
j p
2
j /mj
, (1.37)
h =
α(t) + β
α(t)− β , (1.38)
α(t) =
∑
j Fj · pj/mj∑
j p
2
j /mj
. (1.39)
Az AB1B2B1A időléptető operátor a másodrendű Trotter faktorizációval állítható
elő egyetlen erőszámolási lépéssel. Formálisan ezt a lépéssorazot leírhatjuk a követ-
kező kifejezéssel:
U(∆t) = e
∆t
2
A· ∂
∂Γ e
∆t
2
B1· ∂∂Γ e∆tB2·
∂
∂Γ e
∆t
2
B1· ∂∂Γ e
∆t
2
A· ∂
∂Γ . (1.40)
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Az integrálás minden allépése megőrzi a kinetikus energiát. Mivel minden allépésben
analitikusan pontos részmegoldásokat generálok, melyek során a kinetikus energia
megmarad, a kinetikus energia hibája O(∆t3) nagyságrendű. Mivel a legidőigénye-
sebb számolási részt, az erők számolását, csak egy allépésben hajtom végre, ezért a
CPU időt is minimalizáltam ennek a módszernek a használatával.
1.3.4. Állandó nyomású molekuláris dinamikai szimuláció
Az olvadás tanulmányozásához egy alternatív módszerként az izotermikus és izobár
molekuláris dinamikai szimulációt (NPT) valósítottam meg. Az algoritmusban az
állandó nyomást és hőmérsékletet a barosztát és termosztát biztosítják. A barosz-
tát a valós rendszerre ható duggattyú megfelelője, mely a rendszer térfogatának a
változását teszi lehetővé. A módszer teljesen konfigurációs, mivel a hőmérséklet és
a nyomás szabályozásához csak a részecskék pozíciójára van szükség. A Tconf konfi-
gurációs hőmérsékletre összefüggéseket Jepps és munkatársai vezettek be [118]. Én
a következő definíciót implementáltam:
kBTconf =
〈 N∑
j=1
(∂Φ/∂rj)
2
〉
〈 N∑
j=1
∂2Φ/∂r2j
〉 , (1.41)
ahol Φ a párpotenciál, a ” <,> ” zárójelek időátlagolást jelölnek. A konfigurációs
nyomás:
Pconf =
1
DV
(
DN
∆
∑
j
F2j +
∑
j
Fj · rj
)
, (1.42)
ahol D a rendszer dimenziója, N a részecskék száma, ∆ a rendszer konfigurációs
Laplace-operátora (
∑
j ∂
2Φ/∂r2j ), Fj a j. részecskére ható erő. A mozgásegyenletek:
dqj
dt
=
pj
mV 1/D
− ζ
V 1/D
∂Φ
∂rj
− DNε˙
V 1/D
1
∆
∂Φ
∂rj
dpj
dt
= Fj
dV
dt
= DV ε˙
, (1.43)
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ahol qj = rjV −1/D a j. részecske normalizált koordinátái, V a térfogat, ζ és ε˙ a kon-
figurációs termosztát és barosztát változói, melyet a következő összefüggések adják
meg:
ζ˙ =
1
Qζ
(∑
j
F2j − kBT0
∑
j
∂2Φ
∂r2j
)
,
ε¨ =
1
Qε˙
(
DN
∆
∑
j
F2j +
∑
j
rj · Fj −DP0V
)
,
(1.44)
ahol Qζ és Qε˙ a termosztáthoz, illetve a barosztáthoz társított tömegek. Egyensúly-
ban megköveteljük, hogy a következő összefüggések teljesüljenek [119]:〈
1
∆
∑
j
Fj
2
〉
= kBT0,
DN
〈
1
∆
∑
j
Fj
2
〉
+
〈∑
j
Fj · rj
〉
= DP0V,
(1.45)
ahol P0 és T0 azon nyomás és hőmérséklet értékek, mely körül ezen változók fluk-
tuálnak. Az egyenletek integrálását diszkretizálással kezdem. Minden időlépésben a
következő lépéseket kell végrehajtani:
(a) A diszkretizált egyenletek alapján kiszámolom a ζ és ε˙ értékeit:
ζ(t+ ∆t) = ζ(t) +
∆t
Qζ
(∑
j
F2j − kBT0
∑
j
∂2Φ
∂r2j
)
,
ε˙(t+ ∆t) = ε˙(t) +
∆t
Qε˙
(
DN
∆
∑
j
F2j +
∑
j
rj · Fj −DP0V
)
,
(1.46)
ahol ∆ =
∑
j ∂
2Φ/∂r2j .
(b) A (1.41), (1.42) kifejezések alapján kiszámolom a konfigurációs hőmérsékletet,
ill. nyomást.
(c) Kiszámolom az aktuális V (t) térfogat alapján a q normált helyzetvektort és a
V (t+ ∆t) térfogatot, a következő egyenletek szerint:
qj(t) = rj(t)V (t)
−1/D
V (t+ ∆t) = V (t) +DV (t)ε˙∆t
(1.47)
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(d) A térfogat változásával változik néhány rendszerjellemző is, mint a ρ = N/V (t+
∆t) részecskesűrűség, az aW = 1/
√
piρ Wigner-Seitz sugár, a b = aW
√
2pi/
√
3
rácsállandó illetve a λ = aW/κ Debye-hossz.
(e) Léptetem a normált helyzetvektort:
qj(t+ ∆t) = qj(t) +
(
vj(t) +
(
ζ +
DNε˙
∆
)
aj
)
∆tV (t)−1/D, (1.48)
ebből számolom a tényleges helyzetvektort: rj(t+ ∆t) = qj(t+ ∆t)V (t)1/D.
(f) Az időlépés felénél a sebesség a következőképpen alakul:
vj
(
t+
∆t
2
)
= vj(t) +
∆t
2
aj(t)
m
. (1.49)
(g) A korábban ismertetett „chaining mesh” módszert használva számolom az ré-
szecskékre ható erőket, majd frissítem az a gyorsulásvektorokat:
aj(t)→ aj(t+ ∆t). (1.50)
(h) Végül ismét léptetem a sebességvektorokat ∆t
2
időlépéssel:
vj(t+ ∆t) = vj(t+
∆t
2
) +
∆t
2
aj(t+ ∆t)
m
. (1.51)
Az (a)-(h) lépéseket ismételten végrehajtva követhető a rendszer időbeni dinamikai
fejlődése.
2. fejezet
Komplex viszkozitás
A viszkozitás az anyag (elsődlegesen folyadék és gáz állapotban) ellenállásának mér-
téke a nyírófeszültséggel szemben, amely a reológiában1 kulcsfontosságú mennyiség.
Newtoni folyadék esetében az η nyírási viszkozitás az a transzport együttható, mely a
σ = −ηγ˙ összefüggéssel összekapcsolja a σ nyírófeszültséget a γ˙ = ∂vx/∂y, transzver-
zális sebesség-gradienssel, azaz nyírási rátával. Időben változó (például periodikus)
nyírás esetén, a rendszer válasza is időben változó komplex mennyiség lesz:
σei(ωt+θ) = γ˙eiωtη(ω),
η(ω) = |η(ω)|eiθ(ω),
(2.1)
melynek mind |η(ω)| nagysága, mind θ fázisa frekvenciafüggő. Az Euler formula
segítségével átírhatjuk a fenti összefüggést egy η′(ω) valós rész, valamint egy η′′(ω)
képzetes rész összegére. Így az időfüggő dinamikus (komplex) viszkozitás kifejezése
egy frekvenciafüggő komplex mennyiség:
η(ω) = η′(ω) + iη′′(ω), (2.2)
1A reológia tudománya az anyagok folyási tulajdonságainak vizsgálatával foglalkozik. Feladata,
hogy leírja a deformációk és feszültségek közti kapcsolatot és megteremtse ezek méréséhez szükséges
eszköztárat.
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ahol a η′(ω) = |η(ω)| cos(θ(ω)) valós rész adja a viszkoelasztikus viselkedés viszkó-
zus járulékát, míg a η′′(ω) = |η(ω)| sin(θ(ω)) képzetes rész a rugalmas, elasztikus
járulékát.
A viszkoelasztikus tulajdonság szemléltetésére James Clerk Maxwell 1867-ben
javasolt egy anyagmodellt [120], melyet a levegő viszkozitásának mérése során meg-
figyeltek alapján állított fel. Ebben a modellben az anyag részecskéit egy sorba kötött
tisztán viszkózus dugattyú és egy tisztán elasztikus rugó köti össze, ahogyan a 2.1
ábra mutatja.
2.1. ábra. A Maxwell anyagmodell szemléltetése. Az ábrán a két gömb két részecskét
jelképez, melyeket egy dugattyú és egy rugó köt össze. Az anyag minden szomszédos
részecskéje között fennáll ez a kapcsolat.
Ennek a rendszernek két jellemzője van: a k rugalmassági állandó és a η viszkozi-
tás. A γ alakváltozások eloszlanak a két sorbakapcsolt elemen, a σ feszültség viszont
azonos:
γ = γr + γv,
σ = σr = σv.
A teljes alakváltozás idő szerinti deriváltja a következő:
γ˙ = γ˙r + γ˙v =
σ˙
k
− σ
η
. (2.3)
A (2.3) egyenletet beszorozva a k rugalmassági állandóval és a τM = η/k arányt2
2τM a rendszer karakterisztikus ideje, az az idő mely alatt a feszültség kezdeti értékének 1/e
részére csökken
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behelyettesítve a Maxwell modell alapegyenletét kapjuk:
kγ˙ = σ˙ − 1
τM
σ, (2.4)
mely kapcsolatot teremt a feszültség és a megnyúlás/alakváltozás között. Időben
harmonikusan változó nyírás esetén a rendszer válasza dinamikus, mind a feszültség,
mind az alakváltozás időfüggő lesz:
σ(t) = σ∗0e
iωt,
γ(t) = γ∗0e
iωt.
(2.5)
Ilyen időfüggéssel a (2.4) egyenlet a következőképpen alakul:
k(iω)γ∗0e
iωt =
(
iω − 1
τM
)
σ∗0e
iωt. (2.6)
Felhasználva a σ(t) = −η(t)γ˙(t) és a (2.6) összefüggéseket a komplex viszkozitás
alakja a következő:
η(t) = −σ(t)
γ˙(t)
= − σ
∗
0
iωγ∗0
=
η(1 + iωτM)
1 + ω2τ 2M
. (2.7)
Ennek valós és képzetes komponensei:
η′(ω) =
η
1 + ω2τ 2M
,
η′′(ω) =
ηωτM
1 + ω2τ 2M
,
(2.8)
ahol η a stacionárius nyírási viszkozitás (ω → 0). A fenti összefüggésekből látható,
hogy a valós és képzetes tagok egyenlősége az ω = 1/τM frekvenciánál valósul meg.
Dolgozatomban kiemelten foglalkozom a komplex viszkozitás tanulmányozásával,
abszolút értékének, valós és képzetes részeinek meghatározásával. Továbbá vizsgá-
lom a nyírófeszültség hatására fellépő energia-elnyelődést, hullámkeltést, valamint a
rendszer szerkezeti változásait.
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2.1. Numerikus kísérlet
Ebben a szakaszban ismertetem a komplex viszkozitás tanulmányozására alkalma-
zott numerikus kísérlet elemeit: a használt mennyiségeket, bemeneti paramétereket,
valamint a mérések lépéseit. Két típusú szimulációt valósítottam meg: az előző fe-
jezetben ismertetett nemegyensúlyi molekuláris dinamikai (NEMD), valamint Lan-
gevin molekuláris dinamikai (LD) szimulációkat. A numerikus és valós kísérletek
összehasonlíthatóságának érdekében a szimuláció bemeneti paramétereit csoportunk
korábbi kísérletéből veszem [13]:
• Yukawa árnyékolási tényező: κ = 1.2,
• Wigner-Seitz sugár: a = 315× 10−6m,
• részecskék töltése: Q = 4840e,
• részecskék tömege: m = 6.643× 10−14kg.
Eredményeimet a következő dimenziómentes mennyiségekkel írom le:
• perturbáló frekvencia:
ω¯ = ωny/ωp, (2.9)
ahol ωp a 2D plazmafrekvencia (1.5);
• nyírási ráta:
γ¯ = γ˙/γ˙0 = (∂vx/∂y)/(vterm/a), (2.10)
ahol vterm a termikus sebesség (1.6);
• viszkozitás :
η¯ = η/η0, (2.11)
ahol η0 = mnωpa2 [38].
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A szimuláció során, hasonlóan a valós kísérletekhez, követem az Lx × Ly tér-
részben lévő részecskék helyzetét és sebességét és mérem a nyomástenzor időfüggő
nemdiagonális elemeit:
Pxy =
N∑
j=l
[
mvjxvjy − 1
2
N∑
l6=j
xjlyjl
rjl
∂[QΦ(rjl)]
∂rjl
]
, (2.12)
ahol N = 11400 a részecskék száma és rjl = |rj − rl| = |(xjl, yjl)|.
A komplex viszkozitást az alábbi módon számolom:
i. A komplex viszkozitás nagyságát, |η(ω)|, a nyomástenzor amplitudójának (−Pxy(t))
és az alkalmazott nyírási ráta (γ˙) nagyságának aránya adja:
|η(ω)| = −Pxy
γ˙
;
ii. A viszkozitás fázisszögét (komplex argumentumát) a nyomástenzor (−Pxy(t)) és
az alkalmazott nyírási ráta (a bemenő jel, γ˙(t)) közötti fáziseltolódás adja (lásd
2.2 ábra).
A fenti mennyiségek kombinációja adja a komplex viszkozitás valós (viszkózus)
és képzetes (rugalmas) részeit.
A NEMD és LD módszerek a nyírófeszültség bevezetésének módjában, valamint
az állandó kinetikus energiát biztosító termosztát típusában különböznek. A NEMD
szimulációban a homogén nyírást létrehozó algoritmus síkbeli Couette áramlást kelt
[121]. Az egyenletes nyírást a peremfeltételek időbeni változtatása, vagyis a replikák
eltolása (Lees-Edwards/„sliding brick” peremfeltétel [121], lásd 2.3 ábra), a Gauss
termosztát és a SLLOD mozgásegyenletek együttes használata eredményezi.
A LD szimulációban a rendszerben a nyírást egy külső erő biztosította (lásd 2.4
ábra), melyet a Langevin mozgásegyenletekhez csatoltunk. A külső erő az x irány-
ban hat és nagysága az adott részecske y pozíciójával lineárisan változik (lásd 2.4
ábra). A nyírási ráta változtatása a külső (nyíró) erő nagyságának változtatásával
szabályozható. Az így felépülő nyírás nem lesz teljesen homogén azokban a térré-
szekben, ahol a nyíróerőnek maximuma vagy minimuma van, de a 0.1 < y/Ly < 0.4
2.1. Numerikus kísérlet 36
-5
-4
-3
-2
-1
 0
 1
 2
 3
 4
 5
 0  0.2  0.4  0.6  0.8  1
-1
-0.8
-0.6
-0.4
-0.2
 0
 0.2
 0.4
 0.6
 0.8
 1
-
P x
y 
[re
l. e
.]
· γ (t
) / 
· γ 0
ωny t / 2 pi
      
−ω 
 1.0  
 0.9  
 0.8  
 0.7  
 0.6  
 0.5  
 0.4  
 0.3  
 0.2  
 0.1  
·γ(t) / ·γ0 
2.2. ábra. A nyomástenzor időfüggő nemdiagonális elemei (Pxy(t), baloldali skála, szí-
nes görbék) különböző ω¯ = ωny/ωp perturbáló frekvenciákra és a γ˙(t)/γ˙0 = γ¯cos(ωnyt)
időfüggő nyírási ráta (jobboldali skála, fekete görbe), γ¯ = 1.0, Γ = 200 és κ = 1.2
(folyadék fázis) értékekre egy oszcilláló nyírási periódusra (vízszintes skála).
2.3. ábra. A nemegyensúlyi molekuláris dinamikai szimulációban a homogén nyírás
létrehozásához használt Lees-Edwards féle peremfeltételek szemléltetése. Az alapcellá-
ban (középen) a lineáris sebességprofilt a replikák egyidejű, párhuzamos és ellentétes
irányú eltolása biztosítja.
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és a 0.6 < y/Ly < 0.9 tartományokban közel konstans, ezért a rendszer válaszának
mérését e két tartományban külön-külön végeztem, majd átlagoltam.
2.4. ábra. A Langevin szimulációban a nyírás létrehozásához használt külső erő szem-
léltetése. Ez az erő x irányában hat, és nagysága lineárisan változik a részecskék y
koordinátájával.
A NEMD modellben a Gauss termosztát biztosítja globálisan a konstans átla-
gos kinetikus energiát, míg a LD esetében a rendszer energiájának állandóságát a
súrlódás és a stochasztikus erő az egyes részecskék energiájának a szabályozásával,
lokálisan valósítja meg. A Gauss termosztát globális jellegének jelentősége a kisfrek-
venciás, nagy amplitudójú nyírás esetében ütközik ki, ahol a szimulációk fázisszét-
választódást mutattak, amikor a rendszer egy erősen rendezett és egy rendezetlen
részre válik szét. Ebben az esetben az átlagos kinetikus energia megfelel az elvárt-
nak, annak eloszlása azonban erősen nemegyensúlyi. Ilyen fázisszétválasztódást a
kísérletek nem mutatnak.
A 2.5 ábra a mérési tartomány két erősen különböző (ω¯, γ¯) paraméterpárjára mu-
tatja a részecskekonfigurációkat egy időpillanatban. Az első esetben nagy gerjesztési
frekvenciával és kis nyírási rátával nyírtam a rendszert, 2.5(a), míg a második eset-
ben kis frekvenciával és nagy nyírási rátával, 2.5(b). Láthatjuk, hogy az első esetben
(2.5(a) ábra) a rendszer polikristályos struktúrájú, míg a második esetben (2.5(b)
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2.5. ábra. NEMD szimulációból kapott részecske konfigurációk szilárd fázisú rendszer
estén (Γ = 500, κ = 1.2), (a) ω¯ = 0.8, γ¯ = 0.04 (nagy gerjesztési frekvencia, kis
nyírási ráta), valamint (b) ω¯ = 0.1, γ¯ = 2.56 (kis gerjesztési frekvencia, nagy nyírási
ráta).(Az ábrák a szimulációs cella egy részét mutatják.)
ábra) a rendszer az egyik tartományban vízszintesen (x irányban, a nyírással pár-
huzamos) sávokba rendezett, másik tartományban rendezetlen részből áll. Ez egy
nemfizikai hatást mutat, és rávilágít arra, hogy a globális termosztát a nagy nyírási
ráta és kis frekvenciák tartományában nem alkalmazható. Mivel a globális termosz-
tát a sebességek súlyozásával biztosítja a rendszer konstans kinetikus energiáját, a
részecskék sebességeloszlását figyelmen kívül hagyva átlagol, ezért a fent említett
tartományban az LD szimulációt használom, melynek termosztátja lokális, így ré-
szecskék szintjén biztosítja a kinetikus energia egyensúlyi eloszlását. Ugyanakkor a
NEMD módszer egyértelmű előnye, hogy pontosan beállítható a nyírási ráta nagy-
sága, hiszen ebben a módszerben bementi paraméter, és teljesen homogén nyírást
lehet létrehozni a rendszerben, míg a LD módszerben a rendszer egyes tartomá-
nyaiban a nyírás nem teljesen homogén és a nyírási ráta nem pontosan beállítható,
hanem a külső erő hatására kialakuló sebességprofil meredekségéből mért mennyi-
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ség. Ezért elsődlegesen a NEMD módszert alkalmazom mindazon esetekben, amikor
attól fizikailag helyes eredmény várható.
2.2. Eredmények
2.2.1. A komplex viszkozitás komponensei
A folyadék és szilárd fázisú rendszerek oszcilláló nyírásra adott válaszának a vizsgá-
latát a komplex viszkozitás (2.2) valós és képzetes részeinek mérésével kezdtem.
A 2.6(a) ábra mutatja folyadék fázis esetén a kis nyírásra adott választ. A komp-
lex viszkozitás nagysága a gerjesztési frekvencia növelésével monoton csökken. Lát-
ható, hogy ez a karakterisztika a viszkózus (η′) és az elasztikus (η′′) tagok szuper-
pozíciójának a következménye.
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2.6. ábra. Folyadék fázisban lévő rendszer (Γ = 200, κ = 1.2) komplex viszkozitá-
sának nagysága (|η¯|), valós (η¯′ = Re[η¯]) és képzetes (η¯′′ = Im[η¯]) részei, különböző
gerjesztési frekvenciákra (ω¯), és γ¯ = 0.04 (a), illetve γ¯ = 4.0 (b) nyírási rátákra. A
pontok NEMD szimulációs eredmények, a görbék a pontokra illesztett függvények.
Azt a frekvenciát, amelynél a viszkózus és elasztikus (energiatároló) tagok egyen-
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súlyban vannak (ahol η′ és η′′ görbék metszik egymást) kereszteződési frekvenciának
(ωk) nevezzük, amely a Maxwell relaxációs idő reciproka (ωk = 1/τM). A Γ − ωk
görbék hasonlóságát különböző Yukawa árnyékolási tényezők esetén Goree és mun-
katársai mutatták meg [122]. A 2.6(a) ábráról leolvasható ωk ∼ 0.1ωp kereszteződési
frekvencia megfelel az általuk közölteknek.
A 2.6(b) ábra az ugyancsak folyadék fázisban lévő rendszer válaszát ábrázolja
nagy nyírási ráta esetén. Megfigyelhető, hogy a komplex viszkozitás nagysága egy
nagyságrendnyit csökkent az előbb tárgyalt kis nyírású esethez képest, ami megfelel
a korábban megfigyelt „shear thinning” (nyírási vékonyodás) [44, 45] jelenségnek.
Továbbá megfigyelhető, hogy az |η|, η′, η′′ görbék viselkedése nem monoton és a
kereszteződési frekvencia nagyobb értékek felé tolódik.
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2.7. ábra. Folyadék fázisban lévő rendszer (Γ = 100, κ = 1.2) η¯ komplex viszko-
zitásának valós (η¯′ = Re[η¯]) és képzetes (η¯′′ = Im[η¯]) részei különböző gerjesztési
frekvenciákra (ω¯) és γ¯ = 0.16 nyírási rátára. A pontok a NEMD szimuláció ered-
ményei, a görbék a Maxwell modell alapján való illesztés eredményei: η¯ = 0.202,
τM = 3.47ω
−1
p .
A szimulációs modell ellenőrzésére a folyadék fázisú rendszer szimulációs ered-
ményeit összehasonlítottam a Maxwell modell görbéivel, illetve csoportunk kísérleti
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2.8. ábra. Folyadék fázisú rendszer (Γ = 200, κ = 1.2) komplex viszkozitásának valós
(η′) és képzetes (η′′) részei különböző gerjesztési frekvenciákra (ω¯), és γ¯ = 1 nyírási
rátára. A pontok csoportunk kísérleti eredményei [13], a görbék a NEMD szimuláció
eredményei.
eredményeivel [13]. A 2.7 ábra az MD szimuláció eredményeire illesztett Maxwell
modellnek megfelelő görbéket szemlélteti. A 2.8 ábrán a pontok a kísérleti mérés
eredményeit szemléltetik, míg a vonalak a szimulációból kapott eredményeket. Az
adatok jó egyezése bátorít a vizsgálatok kiterjesztésére olyan paramétertartományra
is, melyet kísérletileg nehéz lenne megvalósítani.
A 2.9 ábra a szilárd fázisban lévő rendszer nyírásra adott válaszát ábrázolja,
2.9(a) kis nyírás esetén, és 2.9(b) nagy nyírás esetén. Láthatjuk, hogy a kristályos,
szilárd fázis kis nyírásra teljesen rugalmasan viselkedik, a viszkózus tag elhanyagol-
ható. Ez annak a következménye, hogy a részecskék a kristályban elfolglalt egyensúlyi
pozíciójából való kimozdításához nagyobb nyírófeszültségre van szükség. Nagy nyí-
rás esetén kis frekvenciákra a viszkózus és elasztikus komponensek nagyságrendje
azonos, míg nagy frekvenciákra az elasztikus tag dominál.
A 2.10 ábra a komplex viszkozitás moduluszát, fázisát, valós és imaginárius ré-
szeit mutatja, mely 100 egymástól független szimuláció eredménye, az általam vizs-
2.2. Eredmények 42
 0
 10
 20
 30
 40
 50
 0.2  0.4  0.6  0.8  1
− η  
[re
l. e
.]
−ω
(a)
  
−η'
 
 
   
−η''
   
  | −η| 
   
 0
 1
 2
 3
 4
 5
 6
 7
 0  0.2  0.4  0.6  0.8  1
− η  
[re
l. e
.]
−ω
(b)
  
−η'
 
   
   
−η''
  
  | −η| 
   
2.9. ábra. Szilárd fázisban lévő rendszer (Γ = 500, κ = 1.2) komplex viszkozitásának
nagysága (|η¯|), valós (η¯′ = Re[η¯]) és képzetes (η¯′′ = Im[η¯]) részei különböző gerjesz-
tési frekvenciákra (ω¯), γ¯ = 0.04 (a), illetve γ¯ = 4.0 (b) nyírási rátákra. A pontok
NEMD szimulációs eredmények, a görbék a pontokra illesztett függvények.
gált teljes paramétertartományra (0.04 ≤ γ¯ ≤ 4 és 0.1 ≤ ω¯ ≤ 1), folyadék állapotú
rendszer esetére (Γ = 200, κ = 1.2). A 2.10(b) ábrán bemutatott fázis a rendszer osz-
cilláló nyomásának (a válaszának) és az alkalmazott oszcilláló nyírásnak (a jelnek)
fáziskülönbsége. A fázistérképen megfigyelhető, hogy lassú nyírás esetén a rendszer-
nek van ideje követni a jelet, fázisban van a jel és válasz. Ellenben, gyors nyírás
esetén a rendszer válasza nem tudja követni a jelet, ezért fázisban késni fog. Nagy
frekvenciák esetén a fáziskésés 90o-hoz tart. Az abszolút érték térképén (2.10(a)
ábra) minden frekvenciára megfigyelhető a monoton nyírási vékonyodás a nyírás
függvényében (nyírás nagyságának a növekedésével a viszkozitás nagysága csökken).
A frekvenciafüggés adott nyírásra γ¯ ≈ 1 értékénél változik monoton csökkenőből
nem monotonba. A komplex viszkozitást valós és képzetes részeire bontva megál-
lapítható, hogy nagyságának nem monoton viselkedéséért a nagy nyírás és nagy
frekvenciák esetén dominánssá válló rugalmas rész a felelős.
A 2.11 ábra a komplex viszkozitás abszolút értékét, fázisát, valós és imaginárius
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2.10. ábra. A komplex viszkozitás (η(ω¯, γ¯)) nagysága (a), fázisa (b), valós (c) és
képzetes (d) részei folyadék fázisú rendszerre (Γ = 200, κ = 1.2). Az ábra NEMD
szimulációk eredménye.
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2.11. ábra. A komplex viszkozitás (η(ω¯, γ¯)) nagysága (a), fázisa (b), valós (c) és kép-
zetes (d) részei szilárd fázisú rendszerre (Γ = 500, κ = 1.2). Az ábra LD szimulációk
eredménye.
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részeit mutatja, mely 100 egymástól független szimuláció eredménye, az általam
vizsgált teljes paramétertartományra, szilárd fázisú rendszerre (Γ = 500, κ = 1.2).
Összevetve a 2.10 ábrán folyadék fázisra (Γ = 200, κ = 1.2) bemutatott komponen-
sek térképeivel, szembetűnő különbség, hogy a nyírási vékonyodás csak közepes és
nagy frekvenciák (ω¯ > 0.5) esetében észlelhető, valamint, hogy a nyírás nem mono-
ton frekvenciafüggését nagy nyírás esetén (γ¯ > 1) a viszkózus tag kis frekvenciákon
való dominánssá válása okozza.
2.2.2. A termosztát által elnyelt energia
A komplex válasz mikroszkopikus folyamatainak mélyebb megértése érdekében ta-
nulmányoztam a Gauss termosztát által elnyelt energiát, amely a rendszer által a
gerjesztésből felvett energiával arányos.
A 2.12 ábra mutatja, hogy a leghatékonyabb fűtési mechanizmus a paraméter-
tatomány átlója mentén található. Erős maximum figyelhető meg közepes nyírásra,
ω¯dEmax ≈ 0.4− 0.5 gerjesztési frekvencia értéknél. Ez a viselkedés közepes frekvenci-
ákon felépülő rezonanciára utal. Nagy nyírásnál ω¯dEmin ≈ 0.6− 0.7 frekvencia körül
lokális minimum található, ahol a rendszer viszonylag kevés energiát képes abszor-
beálni a gerjesztésből.
Az észlelt éles abszorpciós maximum hátterében egy olyan rezonáns folyamatot
kell feltételeznünk, amely hatékonyan képes a periodikus nyírás kollektív, irányított
mozgását korrelálatlan hőmozgássá konvertálni. Feltűnő, hogy a kétdimenziós erősen
csatolt Yukawa rendszerben folyadék fázisban κ = 1.2 mellett az Einstein-frekvencia3
ωE/ωp ≈ 0.45 [11], amely Einstein oszcilláció tipikusan korrelálatlan egyrészecske
jelenség. A rendszert rezonáns módon az Einstein frekvencián gerjesztve a nyírásra
fordított mechanikai munka hatékony fűtést eredményez.
3Az Einstein-frekvencia egy adott részecske oszcillációs frekvenciája a lokális egyensúlyi pozíci-
ója körül, mikor a rendszer többi részecskéje mozdulatlan, befagyasztott állapotban van [10].
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2.12. ábra. Az NEMD szimuláció Gauss termosztátja által elnyelt energia, egy osz-
cillációs ciklusra, egy időlépésre 1-hez normálva, széles tartományú perturbáló frek-
venciákra (ω¯) és nyírási rátákra (γ¯) folyadék fázisú rendszerre (Γ = 200, κ = 1.2).
A megjelölt területek mutatják a leghatékonyabb fűtési tartomány lokális maximumát
(ω¯dEmax = 0.4− 0.5), illetve lokális minimumát (ω¯dEmin ≈ 0.6− 0.7).
Az energiaelnyelés nagyobb frekvencián megfigyelt lokális minimumának hátte-
rében pedig az előzővel ellenkezőleg, olyan jelenségnek kell lennie, amely a nyírás
által a rendszerbe táplált energiát korrelált módon tárolja (pl. rugalmas hullámok
potenciális energiájának formájában), amely gátolja a termalizációt. Ennek feltárása
érdekében vizsgáltam a rendszerben keltett hullámokat a longitudinális áramfluktu-
ációs spektrumok számolásával.
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2.2.3. Longitudinális áram-fluktuációs függvények
Az L(k, ω) longitudinális áram-fluktuációs spektrum számolását az alábbi λ(k, t)
mikroszkopikus áram számolásával kezdem:
λx(k, t) =
∑
j
vjx(t)exp[ikxj(j)], (2.13)
ahol k = n2pi/Lx a (diszkrét értékeket felvevő) hullámszám, n ∈ N az Lx szimu-
lációs cella hosszra eső hullámperiódusok száma, xj és vj a j. részecske pozíciója
és sebessége. A k vektorjelölést elhagytam, mivel a hullámszámvektor irányát az x
irányban rögzítem. λ(k, t) értékét a szimuláció diszkrét (∆t felbontású) időpillanata-
iban számolom. Az L(k, ω) longitudinális áram-fluktuációs spektrumot a következő
összefüggés alapján számolom:
L(k, ω) =
1
2piN
lim
∆t→∞
1
∆t
|λ(k, ω)|2, (2.14)
ahol λ(k, ω) a (2.13) diszkrét Fourier transzformáltja, N a részecskék száma, ∆t a
mérési idő hossza. Az L(k, ω) kétváltozós függvény értéke mutatja, hogy a rendszer-
ben milyen ω frekvencia és k hullámszám mellett vannak jelentős élettartamú termi-
kusan gerjesztett hullámok. Nagyobb érték nagyobb amplitudójú, erősebb hullámot
jelent, fokozott hullámkeltést. Az L(k, ω) maximumai adják a diszperziós relációt.
A 2.13 ábrán a longitudinális áram-fluktuációs spektrumot láthatjuk folyadék
fázisú rendszerre (Γ = 200, κ = 1.2), mely kis amplitudójú, de viszonylag nagy
frekvenciájú oszcilláló nyírásnak van kitéve (γ¯ = 0.04 és ω¯ = 0.8). A legnagyobb
intenzítású az alap (kváziakusztikus) módus, melynek a diszperziója egyenértékű a
perturbálatlan rendszer diszperziójával. Ezenkívül kisebb intenzítású új módusok is
megjelennek. Ezek az alapmódus másolatai, melyek frekvenciája el van tolódva az
alkalmazott gerjesztési frekvencia értékével. Ez a nyírási gerjesztés hatása a teljes
áram-fluktuációs spektrum struktúrájára.
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2.13. ábra. L(k, ω) longitudinális áram-fluktuációs spektrum Γ = 200, κ = 1.2, γ¯ =
0.04 és ω¯ = 0.8 értékekre. A színskála logaritmukus osztású és relatív egységekben
adott. Az ábra NEMD szimuláció eredménye.
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2.14. ábra. L(k, ω) longitudinális áram-fluktuációs spektrum Γ = 500, κ = 1.2, γ¯ =
2.56 és ω¯ = 0.8 értékekre. Az ábra NEMD szimuláció eredménye.
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A 2.14 ábrán szilárd fázis esetére, a longitudinális áram-fluktuációs függvény új
tulajdonságai figyelhetőek meg:
(i) A (k, ω) paramétertartomány két félrészre bomlik, a kis hullámszámok és nagy
frekvenciák tartományára, ahol közel fluktuációmentes a rendszer, és egy na-
gyobb hullám-aktivitással rendelkező részre. A két teret elválasztó felületnek
lineáris jellege van a hullámszám függvényében.
(ii) A közel fluktuációmentes térrészben erős vízszintes „spektrumvonalak” jelennek
meg ω/ωp = (2N + 1)ω¯ frekvenciáknál, ahol N ∈ Z (ω¯ páratlan többszörösei),
melyek intenzítása a frekvencia növekedésével nő.
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2.15. ábra. A longitudinális áram-fluktuációs függvény maximumai széles tartományú
perturbáló frekvenciákra (ω¯) és nyírási rátákra (γ¯) szilárd fázis esetén (Γ = 500,
κ = 1.2). Az ábra NEMD szimulációk eredménye.
A 2.15 ábra 100 független szimuláció L(k, ω) longitudinális áram-fluktuációs
spektrum maximumát mutatja Γ = 500 csatolási paraméterű szilárd fázisú rend-
szerre. Az L(k, ω) függvény maximumai mutatják a rendszerben a hullámkeltés erős-
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ségét. Erős kollektív gerjesztéseket (hullámkeltést) tapasztalunk, amikor a gerjesztés
frekvenciája megközelíti a stacionárius rendszer hullámdiszperziós relációjában fel-
lépő platófrekvenciát. Ennél a frekvencia és nyírási ráta értékeknél észleltük az ab-
szorpciós spektrum minimumát is (2.12 ábra). Erős hullámkeltést találtunk ott, ahol
a rendszer fűtése lokálisan a legkevésbé hatékony. Ez annak a következménye, hogy a
periodikus nyírás hatására rugalmas hullámok keltődnek a rendszerben, amelyek egy
negyedperiódus alatt felépülnek és számottevő poteniális energiát tárolnak, amelyet
a következő negyedperiódusban visszatáplálnak a gerjesztésbe, vagyis a deformációs
munka egy része nem a rendszer fűtésére fordítódik.
A hullámok keletkezését a szimulációk segítségével valóban megfigyeltem: a ru-
galmas hullámokat a 2.16 ábra szemlélteti, mely a harmonikusan oszcilláló gerjesztés
periódusának különböző fázisaiban mutatja a NEMD szimulációs cella pillanatké-
péit. Megfigyelhető, hogy a gerjesztés különböző fázisaiban a sűrűséghullámok erős-
sége változik. A periódus adott szakaszán ezek a hullámok felerősödnek, egy másik
szakaszban lecsillapodnak, aztán eltűnnek.
2.2.4. Strukturális változások
A komplex viszkozitás nem monoton viselkedésének vizsgálata során követtem a
rendszer szerkezeti változásait. A nyírás következményeként fellépő strukturális vál-
tozások megértése végett vizsgáltam a g(r) párkorrelációs függvény4 [(2.15) össze-
függés] maximumait, mely a rendszer rendezettségéről ad információt:
g(r) =
V
N2
〈∑
j6=l
δ(r− rlj)
〉
, (2.15)
ahol V = Lx × Ly, ahol Lx és Ly a rendszer x illetve y irányú kiterjedése, N a
részecskék száma, rlj = rl − rj, ahol rl és rj az l-edik ill. a j-edik részecske pozí-
ciója. A párkorrelációs függvény a rendszer térfogatához van normálva, és annak a
valószínűségét adja meg, hogy valamely részecskétől adott r távolságra egy másik
4Itt még feltételezem, hogy g(r) izotróp, a nyírás hatására fellépő anizotrópiát később tárgyalom.
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2.16. ábra. Rugalmas hullámok. A NEMD szimulációs cella pillanatképei egy ger-
jesztési ciklus különböző fázisaiban (ωnyt/2pi = 0.085, 0.34, 0.68, 1), Γ = 500, κ = 1.2
szilárd fázisú rendszer esetén, γ¯ = 2.56 nagy nyírási ráta és ω¯ = 0.8 nagy gerjesztési
frekvencia mellett.
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részecskét találunk. Teljesen rendezetlen rendszer esetében g(r) = 1. A 2.17 ábra
két különböző fázisú rendszerre mutatja a párkorrelációs függvényt.
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2.17. ábra. A g(r) párkorrelációs függvény, két különböző fázisban lévő rendszerre:
szilárd (kristályos) fázis (Γ = 500, κ = 1.2) és folyadék fázis (Γ = 200, κ = 1.2).
A 2.18 ábra az általam vizsgált teljes paramétertartományra mutatja a párkorre-
lációs függvény első maximumértékét. A maximumtérképet tekintve komplex visel-
kedést észlelünk: kis nyírás mellett (γ¯ ≤ 0.25) a maximum a frekvencia függvényében
közel állandó. Közepes nyírások esetén mindkét fázisú rendszerben a párkorrelációs
függvény maximuma növekszik a frekvenciával, a rendszer a frekvencia növelésével
rendezettebbé válik. Nagy nyírások és alacsony frekvenciák tartományában jelentős
strukturális változást észleltem, mely a korábban említett (lásd 2.5 ábra) x irányú
nagymértékű rendezettség következménye. Adott frekvencián vizsgálva a párkorrelá-
ciós függvény első maximumát, szilárd fázis esetén a nyírási ráta növelésével csökken
a maximum, míg folyadék fázisban kis frekvenciák esetén a maximumértékek görbé-
jének közepes nyírási ráta értékeknél minimuma van.
Az irányfüggő g(r) párkorrelációs függvény statikus nyírás (ω = 0) melletti mé-
résével megfigyeltem a strukturális anizotrópia kialakulását.
A 2.19 ábra három nyírási ráta értékre mutatja a NEMD szimuláció eredményeit,
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2.18. ábra. A párkorrelációs függvény maximumai, két különböző fázisban lévő rend-
szerre: (a) NEMD módszer eredménye folyadék fázis (Γ = 200, κ = 1.2) esetén, a
feketével jelölt tartomány, ahol a NEMD nem alkalmazható, (b) a LD szimuláció
eredménye szilárd (kristályos) fázis (Γ = 500, κ = 1.2) esetén, széles tartományú
nyírási ráta és gerjesztési frekvencia értékekre.
melyet Γ = 140 és κ = 1 paraméterekkel jellemezhető 2D Yukawa rendszerre végez-
tem. A legkisebb nyírás (γ¯ = 0.1) esetén az anizotrópia elhanyagolható, itt a gyűrűs
(izotróp), folyadék fázisra jellemző struktúra jól megőrződik. Közepes nyírás (γ¯ = 1)
esetén a gyűrűs struktúra anizotróppá válik és x irányú sávok jelennek meg. Ezt a
hatást már olyan poros plazma kísérletekben is kimutatták, ahol két párhuzamos,
ellenkező irányba terjedő lézernyalábbal gerjesztették a rendszert [123]. Nagy nyírás
(γ¯ = 2) esetén a rendszer párkorrelációs függvénye erősen csíkozottá válik, a csíkok
között alacsony, de nem nulla korrelációjú elválasztó sávok vannak.
Ezek a vizsgálatok megmutatták, hogy a nyírt rendszerben g(r) anizotrópiáját
figyelmebe kell venni, és az izotrópia feltételezésével számolt g(r) első csúcs ampli-
tudójának analízise (2.18) nem elégséges a rendszer strukturáltságának jellemzésére.
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2.19. ábra. A g(r) irányfüggő párkorrelációs függvény (bal oldali oszlop) folyadék
fázisú rendszerre (Γ = 140, κ = 1), statikus nyírás esetén (ω = 0), különböző
nyírási rátákra. ∆x és ∆y az x ill. y irányban mért távolságok. A jobb oldali oszlopban
lévő ábrák a kapcsolódó részecskekonfigurációk egy időpillanatban. Az ábrák NEMD
szimulációk eredményei.
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2.3. Következtetések
A numerikus kísérleteim rámutattak arra, hogy erős és nagyfrekvenciás nyírás ese-
tén 2D Yukawa rendszerek viszkozitása nem-monoton változik. Ezekre a rendsze-
rekre jellemző, hogy erős kollektív gerjesztések keltődnek bennük, amikor a gerjesz-
tés frekvenciája megközelíti a hullámdiszperziós reláció platófrekvenciáját. Továbbá,
közepes nyírások mellett a rendszer Einstein-frekvenciájánál maximális az energia-
abszorpció; nagy nyírási ráták és alacsony frekvenciák mellett a rendszer struktúrája
anizotróp.
3. fejezet
Kúszás - Lassú plasztikus deformáció
Az anyagtudományban és a kohászatban a kúszás a szilárd anyagok egy speciális
plasztikus deformációja. Általában egy lassú folyamat, melyet a termikusan aktivált
diszlokációk (diszlókáció kúszás), vakanciák (vakancia kúszás) mozgása, vagy a dif-
fúzió (Nabarro-Herring és Coble kúszás) vezérel. Ebben az esetben az alkalmazott
feszültségek a gyors folyáshatár alatt vannak, és az atomok kristálytanilag szerve-
zett mozgását eredményezik, a hőmérséklet pedig 0.5Tm (Tm olvadási hőmérséklet)
felett van. Az ε alakváltozás t időbeni változását állandó feszültség mellett a 3.1
ábra szemlélteti.
Az állandósult állapotban, melyet a 3.1 ábrán a II. szakasz jelöl, az időfüggő
plasztikus deformációt jól leírja a Norton egyenlet:
ε˙ =
∂ε
∂t
= C(T )σα, (3.1)
ahol σ a rendszer feszültsége, a C(T ) faktor az anyagra és egyéb kísérleti tényezőkre
(pl. hőmérséklet, a polikristályos minta szemcsemérete, Young-modulusz, stb.) jel-
lemző mennyiség és α a Norton exponens (1 < α < 10 a domináns mikroszkópikus
folyamattól függ). A független diszlokációk termikus aktiválására (Harper-Dorn féle
plasztikus deformáció, kúszás, lásd 3.2 ábra), illetve a vakanciák diffúziójára szo-
rítkozó egyszerűsített modellek α = 1 exponenst jósolnak. Ezt a fenomenológikus
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3.1. ábra. A kúszási görbe három szakasza: I. Elsődleges kúszás: az alak-
változási sebesség az idővel és az alakváltozással csökken, a diszlokációsűrű-
ség pedig nő; II. Másodlagos kúszás (állandósult állapot): a keményedési és a
megújulási folyamatok egyensúlyban vannak; III. Harmadlagos kúszás: rekrisz-
tallizáció. σ a rendszer feszültsége és T a rendszer hőmérséklete. (Forrás:
http://www.vilaglex.hu/Lexikon/Html/Kuszas.htm)
and the exponent of the inverse grain size, respectively,
and A is a dimensionless constant.
For polycrystalline materials tested under creep
conditions over a wide range of intermediate stresses,
the steady-state creep rate usually varies with the
applied stress raised to a power lying typically within
the range of ~3–5 and the behavior is interpreted in
terms of dislocation flow processes occurring within
the grains. In practice, essentially similar power-law
creep is observed in a very wide range of crystalline
materials including metals [1, 2], ceramics [3, 4],
geological minerals [5] and ice [6]. At very high
stresses the creep rate usually increases rapidly with
stress in the region of power-law breakdown whereas
at very low stresses there is another transition to a
region where the stress exponent is very low and
typically close to 1. This paper is concerned specifi-
cally with the flow characteristics in this low stress
region where the behavior approximates to Newto-
nian viscous flow with a stress exponent of n ! 1. To
place this report in perspective, the following section
examines the potential flow mechanisms occurring at
low stresses, the next section presents some of the
arguments for and against the advent of Harper–Dorn
creep as a separate flow process and the subsequent
sections provide a comprehensive appraisal of the
reported creep behavior occurring in this low stress
region.
Potential creep mechanisms at low stresses when n = 1
The traditional view of creep has always argued that
the flow behavior at very low stresses occurs through
some form of diffusion creep wherein flow takes place
not because of a dislocation mechanism but rather
because of the stress-directed diffusion of vacancies.
The principle of diffusion creep was first proposed by
Nabarro [7] and subsequently the mechanism was
developed in a mathematical form by Herring [8]. This
process, now known as Nabarro–Herring diffusion
creep, predicts a creep rate of the form shown in Eq
1 with n = 1, p = 2 and D = D‘, where D‘ is the
coefficient for lattice self-diffusion. At a later date,
Coble [9] noted that vacancies may also diffuse along
the grain boundaries and this leads to the process now
known as Coble diffusion creep where n = 1, p = 3 and
D = Dgb, where Dgb is the coefficient for grain bound-
ary diffusion.
A very important development occurred exactly fifty
years ago in 1957 when Harper and Dorn [10], working
at the University of California (UC), Berkeley,
obtained results suggesting the advent of a new and
possibly significantly different flow mechanism within
the low-stress region of Newtonian viscosity. By
performing creep tests on high purity (99.99%) alumi-
num with large grain sizes (~3.3 mm) and using testing
temperatures very close to the absolute melting tem-
perature (920 K corresponding to an homologous
temperature of ~0.99 Tm, where Tm is the absolute
melting temperature), these investigators documented
steady-state creep rates which increased linearly with
the applied stress so that n = 1. They found also that
the activation energy for creep was equal to the
anticipated value for lattice self-diffusion so that
D = D‘ but the experimental creep rates were a factor
of ~1400 greater than the theoretical predictions for
Nabarro–Herring creep. In addition, Harper and Dorn
[10] tested an aluminum single crystal and obtained a
similar creep rate despite the fact that diffusion creep is
a mechanism that occurs only in polycrystalline mate-
rials. This unusual behavior was subsequently termed
Harper–Dorn creep [1] and, over the last fifty years, it
has become a topic of considerable debate and
contention.
The results of Harper and Dorn [10] are shown in
Fig. 1 where the steady-state creep rate is plotted
logarithmically against the applied stress, the open
Fig. 1 Steady-state creep rate versus applied stress from the
results of Harper and Dorn [10] for pure aluminum tested at a
temperature of 923 K: the lower broken line shows the
prediction for Nabarro–Herring diffusion creep for a grain size
of 3.3 mm
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3.2. ábra. Alumínium deformációja (nyújtása) során mért deformációs ráta – me-
chanikai feszültség görbéje. Jól elkülöníthető kis feszültségekre jellemző lassú (α = 1)
tartomány. [57]
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leírást nyújtásra vezetették le, viszont nyírásra is alkalmazható, ebben az esetben
ε˙ deformációsebességet a γ˙ nyírási rátával helyettesítjük, ahol γ˙ = ∂vx/∂y. Nagy
szemcseméretű és nagy tisztaságú anyagok esetén, közepes feszültségek és mérsé-
kelt hőmérséklet alkalmazása mellett, a deformáció az éldiszlokációk keletkezése és
csúszása által valósul meg. A létrejövő nyírási ráta az Orován összefüggéssel írható
le:
γ˙ = ρbv, (3.2)
ahol ρ a mozgékony diszlokációk sűrűsége, b a diszlokációk Burgers vektora és v az
átlagos sebessége. A modell szerint azt várjuk, hogy a diszlokációsűrűség az alkal-
mazott feszültségtől hatványfüggvény szerint fog függni:
ρ ∝ σβ. (3.3)
Egykristályos, illetve polikristályos rézen végzett szakító kísérletek β = 2 exponenst
mutattak [124].
Lassú nyírásnak kitett 2D-s poros plazmák plasztikus deformációját két kísérlet-
sorozat keretein belül vizsgáltuk. Ezen kísérletek összekapcsolják a poros plazmák
vizsgálata során megfigyelhető mikroszkópikus információt az anyagtudományban a
kúszás leírására használt standard, makroszkópikus mértékekkel. Az első kísérlet-
sorozatot Texasban a Baylor Egyetem Center for Astrophysics, Space Physics and
Engineering Research (CASPER) kutatóintézetében végeztük, a második sorozatot
pedig Budapesten az MTA Wigner Fizikai Kutatóközpont Szilártestfizikai és Optikai
Intézetében lévő laborunkban.
Mindkét kísérletben a poros plazmát Ar gázkisülésbe szórt melamin-formaldehid
részecskékkel hoztuk létre, a keletkező porfelhő egy térben lineárisan modulált lézer-
nyalábbal volt megvilágítva, mely minden részecskére egy Fx(y) = F0(y − y0) külső
erővel hatott. A berendezés vázlata a 3.3 ábrán látható.
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3.3. ábra. A széles nyírónyalábot létrehozó optikai elrendezés, ahol L a lézerforrás
(Texas, max. 5.5 W @532 nm; Budapest, max. 1 W @ 440 nm), G vonalgenerátor
lencse, C cilindrikus lencse, F lineárisan változó optikai sűrűségű szűrő.
A részecskék mozgását CCD kamerával figyeltük, illetve számos videorészletet
rögzítettünk különböző PL manipuláló lézer teljesítmények esetén. Az így kapott
adatok kiértékelését a 3.4 ábra szemlélteti. A kiértékelés lépései a következők:
(a) a részecskék azonosítása és a számunkra érdekes, hasznos terület meghatározása,
(b) a g(r) párkorrelációs függvény mérése,
(c) a részecskék valódi szomszédainak meghatározása Delaunay háromszögelés se-
gítségével, a hibák (nem hat valódi szomszéddal rendelkező részecskék) azono-
sítása,
(d) a létrehozott sebességprofil mérése.
A részecskék sebességének mérése magában foglalja az áramlás és a termikus sebes-
ség meghatározását. A létrehozott sebességprofilok a 3.4 (d) ábrán láthatók. Ezekre
tekintve jól látható a két kísérlet közötti különbség is. A Texasban végzett kísér-
letben a sebességprofil lineáris, míg a budapesti kísérlet esetén a sebességprofil le-
csengése exponenciális. Ezt a szembetűnő különbséget annak tulajdonítjuk, hogy a
két kísérletben az Ar gáz nyomása nagyon különbözött, mivel a nyomás a súrlódá-
son keresztül felelős az energiadisszipációért. Ahhoz, hogy mindkét kísérlet adatait
hasznosítani tudjuk, megjelöltük a jelenség szempontjából hasznos területeket. A
Texas-i kísérletek esetén elhanyagoltuk a porfelhő peremét, a peremeffektusok el-
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kerülése végett, a hasznos terület sugara a porfelhő sugarának 0.75-szöröse, ahol a
nyírási ráta (γ˙ = ∂vx/∂y) állandó. A Budapesten végzett kísérlet esetén a porfelhő
sokkal nagyobb, mint a kamera látókörébe eső rész, a peremeffektusok elhanyagol-
hatóan kicsik, viszont a sebességprofil nemlineáris. Ezért a sebességprofil lecsengő
tartományának megfelelő részből választunk 10 szeletet, úgy, hogy egy szeleten belül
megközelítőleg állandó legyen a nyírási ráta, viszont szeletenként eltérő értékű, ami
lehetőséget nyújt különböző γ˙ nyírási ráta értékek egyidejű kiértékelésére.
A mért nyírási ráta mellett két fontos mennyiség érdekes a jelenség szempontjá-
ból: a hibaarány (arányos a rendszer diszlokációsűrűségével) és a rendszer nyírófe-
szültsége. Ezen mennyiségek mérését a következőkben részletezem, mivel a részecs-
kék pozícióinak ismeretében teljesen megegyezik a szimulációs mérés folyamatával.
Mindkét kísérletsorozat eredményei jól egyeznek az irodalomban hagyományos ato-
mos anyagokra talált értékekkel. A kísérleti adatokat a következő görbékkel közelí-
tettük:
D(γ˙) = D0 + dγ˙
b, σ(γ˙) = cγ˙f . (3.4)
Polikristályos rendszer esetén, véges hőmérsékleten, akár külső nyírás hiányában is a
D0 egyensúlyi diszlokációsűrűség nem nulla értékű. A D0 a nem mozgékony diszloká-
cióknak felel meg, melyeket a (3.3) összefüggés nem tartalmaz. A (3.4) összefüggése-
ket a kísérleti adatokra illesztve a következő exponenseket kapjuk: bTEX ≈ 2.15±0.5,
bBUD ≈ 2.1± 0.3, fTEX ≈ 0.95± 0.1, fBUD ≈ 0.8± 0.03, ahogyan ez a 3.5 ábrán lát-
ható. Ezen eredményeket tekintve azt találtam, hogy a (3.3) összefüggés jó közelítés
a hibaarány-nyírófeszültség kapcsolatára és hatványkitevőjének értéke: β = b/f ≈
2.4±0.4. Továbbá a (3.3) összefüggés Norton exponense α = 1/f ≈ 1.15±0.1. Ezen
eredmények jó egyezést mutatnak az irodalomban talált hatványkitevő értékekkel.
A kísérleti és az irodalomban talált értékek jó egyezése megmutatta, hogy a poros
plazma rendszerek alkalmasak a kúszás részecske szintű vizsgálatára. A kúszás domi-
náns folyamataként a részecskekonfigurációk vizsgálata során a diszlokációk keltését,
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3.4. ábra. A kísérletek (bal oldali oszlop a Texasban végzett kísérlet, jobb oldali oszlop
a Budapesten végzett kísérlet) kiértékelésének szemléltetése. Nem perturbált eset: (a)
részecskék pozícióinak pillanatképe, megjelölve a hasznos terület, (b) párkorrelációs
függvény, (c) hibatérképek (a fölfele mutató háromszögek a 7 szomszéddal rendelkező
részecskéket jelölik, míg a lefele mutatóak az 5 szomszéddal rendelkezőket), (d) a
vx(y) transzverzális sebességprofilok különböző nyíró lézerteljesítményekre.
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azok szétcsúszását, majd annihilációját találtuk.
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3.5. ábra. Hibaarány (felső sor), illetve nyírófeszültség (alsó sor) a nyírási ráta függ-
vényében, mindkét kísérlet esetén [Texasban végzett kísérlet (bal oldal), a Budapesten
végzett kísérlet (jobb oldal)]. A pontok a mérések eredményei, a görbék a (3.4) össze-
függések alapján való illesztés eredményei.
A következőkben olyan, a poros plazmák plasztikus deformációjára vonatkozó
numerikus vizsgálatokat ismertetek, melyek az anyagtudományban használt mak-
roszkópikus jellemzőket kapcsolják össze a mikroszkópikus szintű információval.
3.1. Numerikus kísérlet
A kis nyírás segítségével létrehozott időfüggő plasztikus deformáció szimulálására
az 1.3.2. fejezetben ismertetett LD módszert alkalmaztam. A szimulációkban az
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egyenletes nyírást egy külső erő alkalmazásával valósítottam meg, melyet a Langevin
mozgásegyenletekhez csatoltam. A külső erő az x irányban hat és nagysága az adott
részecske y pozíciójával arányosan változik (lásd 2.4 ábra). A nyírási ráta nagysága a
külső erő nagyságának változtatásával szabályozható. Az így létrehozott nyírás nem
lesz teljesen homogén, ahol a külső erőnek minimuma vagy maximuma van, ezért a
méréseket a 0.06 < y/Ly < 0.44 és a 0.56 < y/Ly < 0.94 tartományban végeztem,
ahol közel konstans a nyírás, majd a két tartomány mérési eredményeit átlagoltam.
Az általam tanulmányozott rendszer N = 11400 részecskéből áll, melyek párköl-
csönhatása a Yukawa potenciállal írható le. Kezdetben a részecskéket véletlenszerűen
helyezem el az Lx×Ly téglalap alakú szimulációs cellában, mely illeszkedik az adott
részecskeszámú rendszer hexagonális alapállapoti méretéhez. A numerikus kísérlet
dimenziómentes bemeneti paramétereit a budapesti kísérletből veszem [125]:
• Yukawa árnyékolási tényező: κ = a/λD = 0.68,
• Wigner-Seitz sugár: aWS = 3.26× 10−4m,
• részecskék tömege: m = 6.08× 10−13kg,
• részecskék töltése: Q = 13600e,
• termikus sebesség vterm = 4.46× 10−4m/s.
A rendszer hőmérsékletét a T/Tm = 0.18 . . . 0.83 tartományban változtatom.
Az eredményeket a következő mennyiségek egységeiben fejezem ki:
• a nyírási rátát a γ˙0,Tm = vTm/a egységekben, ahol vTm =
√
2kBTm/m az
olvadási hőmérsékleten lévő rendszerre jellemző termikus sebesség,
• nyírófeszültséget a σ0,Tm = mnωpavTm egységekben, ahol n a részecskesűrűség,
ωp a plazmafrekvencia [(1.5) összefüggés].
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A nyíró erő hatására a rendszerben keletkező feszültséget a következő összefüggés
adja:
σ =
Fext
A
, (3.5)
ahol A a mérési terület nagysága, Fext az alkalmazott külső erő nagysága.
A szimuláció során a mozgásegyenletek integrálásával követem a részecskék po-
zícióját (x, y) és sebességét (vx, vy). A termikus egyensúly elérése után a kialakult
sebességprofilból mérem a nyírási rátát (γ˙ = ∂vx
∂y
). Ezen kívül mérem a rendszer
hibaarányát, mely a rácshibák számának és a rendszert alkotó részecskék számának
aránya.
A 2D Yukawa rendszerek alapállapotban hexagonális rács szerekezetbe rende-
ződnek. Tökéletes egykristály esetén a rács minden pontjának Nsz = 6 szomszédja
van, amennyiben Nsz 6= 6, az adott rácspontot hibának tekintjük. A párkölcsönhatás
Φ(rij) számolása során minden részecskéhez hozzárendelem a hozzá legközelebb levő
12 részecskét. A legközelebbi szomszédok azonosítása (valódi szomszédok Nsz ≈ 6),
ezen 12 részecske Delaunay háromszögelésének segítségével történik [126]. Egy adott
ponthalmaz Delaunay háromszögelésén olyan élek hálózatát értjük, melyek mindig
egy háromszög élei és nem metszik egymást. Ezen háromszögek legfontosabb tulaj-
donsága, hogy a köréjük írt kör üres, nem tartalmaz egyetlen részecskét sem. Így a
háromszögelés végén azon pontok vannak összekötve, melyek egymáshoz a legköze-
lebb vannak.
A háromszögelés lépései:
I. Inicializálás: Adott a részecske és a hozzá legközelebb levő 12 részecske po-
zíciója. Létrehozunk egy olyan virtuális szuperháromszöget, mely tartalmazza
ezeket a pontokat. Éleket hozunk létre a szuperháromszög csúcsai és azon ré-
szecske között, melynek keressük a valódi szomszédait. Így három darab há-
romszög keletkezik, melyeket a háromszögek dinamikus listájában tároljuk. A
továbbiakban egyenként hozzáadjuk a háromszögeléshez a 12 legközelebbi ré-
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szecskét. A 3.6 ábra mutatja a háromszögelés kezdeti lépését: a kék pont jelöli
a részecskét, melynek keressük a valódi szomszédait, a piros pontok a 12 darab
hozzá legközelebb levő részecskét, a piros élek pedig a képzeletbeli szuperhá-
romszög éleit jelölik. A távolságok a kék ponthoz viszonyított relatív távolságok
a rácsállandóval normálva.
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3.6. ábra. I. lépés szemléltetése, amikor létrehozzuk a szuperháromszöget (piros há-
romszög), mely tartalmazza a részecskét (kék négyzet), melynek keressük a valódi
szomszédait, és annak legközelebbi 12 szomszédját (piros pöttyök).
II. Adott részecske hozzáadása:
II.1 Kiválasztjuk a részecskét, melyet be szeretnénk illeszteni a háromszöge-
lésbe. Szemléltetésként a 3.7 ábrán ezt zöld ponttal jelöltem.
-2
-1.5
-1
-0.5
 0
 0.5
 1
 1.5
 2
-2 -1.5 -1 -0.5  0  0.5
y/
b
x/b
3.7. ábra. A II.1. lépés bemutatása, amikor kiválasztjuk a háromszögelésbe beszúrandó
részecskét (zöld pötty).
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II.2 A továbbiakban megkeressük azokat a háromszögeket, amelyek köré írt
körében a részecske benne van, ahogyan ezt a 3.8 ábrán a kék körök mu-
tatják.
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3.8. ábra. A II.2. lépés bemutatása, amikor megvizsgáljuk, hogy a részecske mely
háromszögek köré írt körében van benne. Esetünkben a két kör tartalmazza a pontot.
II.3 A háromszögek listájából töröljük ezen háromszögeket, de éleiket egy di-
namikus listában tároljuk. A töbször előforduló éleket töröljük az élek
listájából, melyeket a 3.9 ábrán sötét kékkel jelöltem.
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3.9. ábra. A II.3. lépés szemléltetése, amikor töröljük a háromszög listából azon há-
romszögeket, melyek körében benne van a pont, egy éllistában eltároljuk ezen három-
szögek éleit, azon éleket melyek több törölt háromszögnek is élei, töröljük az élek
listájából. Esetünkben a sötét kékkel jelölt él közös.
II.4 Új háromszögeket hozunk létre a listában maradt éleket összekötve az
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aktuális részecskével.
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3.10. ábra. A II.4. lépés bemutatása, amikor új háromszögeket hozunk létre az éllis-
tában tárolt éleket összekötve a kiválasztott részecskével.
III. Ha minden részecskét elhelyeztünk a háromszög hálóban, azon háromszögeket
melyek bármely csúcsa a szuperháromszög csúcsával megegyezik, töröljük a
háromszögek listájából. Így minden részecske csak a valódi szomszédaival alkot
élet. Az adott részecskének a valódi szomszédait párlistában tároljuk.
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3.11. ábra. A III. lépés bemutatása, amikor miután minden részecskét hozzáadtunk a
háromszögeléshez a szupercsúccsal rendelkező háromszögeket töröljük és azonosítjuk a
valódi szomszédokat. Valódi szomszédok azon részecskék, melyek között létezik direkt
él. A kék négyzettel jelölt részecske valódi szomszédai a világos kék pöttyel jelölt
részecskék.
Adott részecske valódi szomszédait a párlistákból olvashatjuk ki. A kristályhi-
bákat (Nsz 6= 6, nem hat szomszéddal rendelkező részecskék), és diszlokáció párokat
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(egymás melletti 5, illetve 7 szomszéddal rendelkező részecskepárok) a valódi szom-
szédok száma alapján azonosítom.
A következő (3.12) ábra a rendszer egy részletének pillanatképét mutatja, melyen
a háromszögeléssel azonosított kristályhibákat háromszög szimbólumokkal jelöltem.
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3.12. ábra. Kristályos rendszer (T/Tm = 0.18) képe és a ponthiba párok: a zöld
háromszögek az 5 szomszéddal rendelkező részecskéket, míg a kék háromszögek a 7
szomszéddal rendelkező részecskéket jelölik.
3.2. Eredmények
3.2.1. Nyírófeszültség
Az alkalmazott szimulációs módszer (lásd 1.3.2 ) jellemzője, hogy a nyírófeszültség
nagyságát [(3.5) összefüggés] az alkalmazott nyíróerő nagysága határozza meg. Az
adott feszültségen kialakuló stacionárius deformációsebességet pedig a sebességpro-
filból mérjük.
A 3.13 ábrán láthatjuk, hogy adott nyírófeszültség esetén mekkora a rendszerben
keletkező deformációsebesség, nyírási ráta. A kapott görbe a (3.1) Norton egyenlet-
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3.13. ábra. Nyírófeszültségek a nyírási ráta függvényében (Γ = 315, κ = 0.68, T/Tm =
0.52).
nek megfelelő összefüggéssel közelíthető:
σ(γ˙) = c(T )γ˙f .
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3.14. ábra. Nyírófeszültségek a nyírási ráta függvényében: LD szimuláció (κ =
0.68, T/Tm = 0.42) bal oldali ábra, Budapesten végzett kísérlet (κ = 0.68, T/Tm =
0.37) középső ábra, a Texasban végzett kísérlet (κ = 0.7, T/Tm = 0.42) jobb oldali
ábra.
A szimulációs modell ellenőrzésére a szimulációs eredményeimet összehasonlí-
tottam saját kísérleti eredményeinkkel. A 3.14 ábra bal oldali képe mutatja a kí-
sérleteknek megfelelő paraméterekkel végzett szimuláció eredményeit, valamint a
középső képen a Budapesten, illetve jobb oldali képen a Texasban végzett kísérlet
3.2. Eredmények 70
eredményeit. Az eredmények jó egyezése bátorít a vizsgálatok kiterjesztésére olyan
paraméter tartományra is, melyet kísérletben nehéz megvalósítani.
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3.15. ábra. Különböző hőmérsékleten mért nyírófeszültségek a nyírási ráta függvényé-
ben.
A 3.15 ábra mutatja a nyírófeszültségeket a nyírási ráta függvényében különböző
hőmérsékletű rendszerek esetén. Megfigyelhetjük, hogy nagy nyírási ráták mellett a
görbék asszimptotikusan az f ≈ 1 hatványkitevőjű görbéhez, vagyis az α ≈ 1 Norton
exponensű hatványfüggvényhez tartanak. A hőmérséklet hatása kis nyírási ráták ese-
tén jelentős, amikor a rendszer szilárdul a hőmérséklet csökkenésével, ugyanakkora
deformációsebesség eléréséhez alacsonyabb hőmérsékleten nagyobb nyírófeszültség
szükséges. Az általam vizsgált legkisebb hőmérsékleten (T/Tm = 0.18) a Norton
exponens eléri az α ≈ 1/0.3 ≈ 3.33 értéket.
3.2.2. Hibaarány
A Delaunay háromszögelés eredményeként a rendszer minden részecskéjéről tudjuk,
hogy melyek a valódi szomszédai. Mivel alapállapotban a 2D Yukawa rendszerek
hatszögrácsba rendeződnek, hibának számítanak azok a részecskék, melyek szom-
szédainak száma különbözik 6-tól. A hibaarány egy mérőszám, mely azt mutatja,
hogyan aránylik a hibák száma a rendszer részecskéinek számához. A 3.16 ábra egy
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kristályos fázisban levő rendszer hibaarányát mutatja az idő függvényében. Ezen lát-
hatjuk, hogy különböző nyírási ráta esetén a rendszerre jellemző hibaarány más-más
értéket vesz fel: nagyobb nyírási ráta esetén a hibaarány is magasabb, míg kisebb
nyírási ráták mellett jelentősen alacsonyabb. Megfigyelhető, hogy nagyon kis nyí-
rási ráták esetén a rendszer egyensúlyi hibaarányának eléréséhez sokkal hosszabb
szimulációs idő szükséges.
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3.16. ábra. Kristályos fázisban lévő rendszer (Γ = 315, κ = 0.68, T/Tm = 0.52)
hibaaránya kis nyírási ráták esetén, az idő függvényében.
A 3.17 ábra a kristályos fázisban lévő rendszer hibaarányát mutatja a nyírási ráta
függvényében. Ezen láthatjuk, hogy a hibaarány értéke adott hőmérsékleten a nyírási
ráta növelésével hatványfüggvény szerinti növekedést mutat, melyet formálisan a
következő öszefüggéssel írhatunk le:
ρ = ρ0 + d(T )γ˙
b,
ahol ρ0 az egyensúlyi rendszer hibaaránya, mely polikristályos rendszerek esetén nem
nulla.
A szimulációs modell ellenőrzésére a szimulációs eredményeimet összehasonlí-
tottam a kísérleti eredményeinkkel. A 3.18 ábra mutatja a kísérleteknek megfelelő
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3.17. ábra. Termikus egyensúlyban lévő kristályos rendszer (Γ = 315, κ = 0.68,
T/Tm = 0.52) hibaaránya a nyírási ráta függvényében.
paraméterekkel végzett szimuláció eredményeit, valamint a Budapesten, illetve a Te-
xasban végzett kísérlet eredményeit. A hibaarány – nyírási ráta függvények kitevője
10%-os hibahatáron belül jól egyezik.
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3.18. ábra. Hibaarányok a nyírási ráta függvényében: LD szimuláció (κ =
0.68, T/Tm = 0.42) bal oldali ábra, Budapesten végzett kísérlet (κ = 0.68, T/Tm =
0.37) középső ábra, a Texasban végzett kísérlet (κ = 0.7, T/Tm = 0.42) jobb oldali
ábra.
A numerikus kísérletet különböző hőmérsékletű rendszerekre elvégezve, a 3.19
ábrán látható görbéket kapjuk. Megfigyelhető, hogy a vizsgált (kis) nyírások esetén
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a hibaarány hőmérsékletfüggő, vagyis alacsonyabb hőmérsékletű rendszerek hibaará-
nya is alacsonyabb. Az általam vizsgált legalacsonyabb hőmérsékleten (T/Tm = 0.18)
a hatványfüggvény kitevője b ≈ 2, míg a legnagyobb hőmérséklet esetén b ≈ 0.5
 0.01
 0.05
 0.1
 0.25
 0.001  0.01  0.05
ρ
·γ/·γ0,Tm
T/Tm
0.18	     	
0.23	     	
0.26    	  
0.35       
0.42	    	 
0.52	    	 
0.68	    	 
0.82	    	 
0.004 + (·γ/·γ0,Tm)
0.5
0.012 + (·γ/·γ0,Tm)
2
  
3.19. ábra. Termikus egyensúlyban lévő kristályos rendszer különböző hőmérséklete-
ken mért hibaaránya a nyírási ráta függvégnyében.
A 3.3 összefüggés kitevője a fentiek alapján az általam vizsgált legmagasabb
hőmérsékleten β ≈ b/f ≈ 0.5 és az általam vizsgált legkisebb hőmérsékleten β ≈ 2.
3.2.3. Szemcseméret
A Delaunay háromszögelés eredményeként ismert valódi szomszédok listáit felhasz-
nálva kiszámolható a G6 „kötés-orientációs” paraméter:
G6(j) =
1
6
Nj∑
l=1
exp[i6Θj(l)], (3.6)
ahol j az adott részecskét jelöli, Nj a j. részecske valódi szomszédainak száma, Θj(l)
a j. és l. részecske közti „kötés” x iránnyal bezárt szöge.
Az orientációs paraméter segítségével lehetséges a kristályos struktúra azonosí-
tása és megjelenítése, mivel nagysága adott szemcsén belül egyhez közeli érték, míg a
szemcsehatáron pedig kicsi (|G6| → 0). Az Arg(G6), az orientációs paraméter komp-
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lex argumentuma az adott részecske és valódi szomszédainak „tájolását” mutatja. A
3.20 ábra kristályos rendszer orientációs paraméterét mutatja γ˙/γ˙0,Tm = 0.01 nyírás
mellett.
3.20. ábra. Kristályos rendszer (Γ = 315, κ = 0.68, T/Tm = 0.52) G6 paraméterének
nagysága és komplex argumentuma.
A szemcsék azonosításához és méreteik meghatározására egy „flood fill” típusú
algoritmust valósítottam meg. Ezt a technikát gyakran használják grafikus alkalma-
zásoknál zárt felületek színezésére. Algoritmusomban a „színezést” 1600 különböző
pont kiválasztásával kezdem, melyek a szimulációs cellában egyenletesen vannak el-
osztva. Egy részecske egyazon szemcséhez tartozik, mint a kiinduló pont, ha:
(i) valódi szomszédja a szemcséhez tartozó bármely részecskének a Delaunay há-
romszögelésnek megfelelően és
(ii) komplex fázisa, Arg(G6), legfeljebb ±15◦ fokkal tér el a kiindulópont fázisától.
Ezen algoritmus segítségével megkapom a kiinduló pontot tartalmazó szemcse mé-
retét, mely a szemcséhez tartozó részecskék számát jelenti (Nszemcse). Az átlagos
szemcseméret számolásánál elhanyagolom azon eseteket amikor, a Nszemcse < 6, mi-
vel ezen esetekben olyan kiinduló pontot választottam, mely doménfalban van. Az
átlagos lineáris szemcseméretet az Rsz ∝
√〈Nszemcse〉 összefüggéssel közelítettem.
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A 3.21 ábra mutatja, hogyan alakul a szimuláció során az átlagos szemcseméret
kristályos rendszer esetén.
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3.21. ábra. Kristályos rendszer (Γ = 715, κ = 0.68, T/Tm = 0.23) Rsz lineáris
szemcseméretének időbeni fejlődése különböző γ˙ nyírási ráta értékek esetén.
Látható, hogy nagyobb nyírások esetén a szemcseméret nem változik túlságosan,
míg nagyon kis nyírásnál jelentősen megnő.
A 3.22 ábra különböző hőmérsékletű rendszerek esetén mutatja a termikus egyen-
súlyban lévő rendszerek lineáris szemcseméretét különböző nyírási ráták esetén.
Összevetve a 3.19 ábra görbéivel láthatjuk, hogy a szemcsék lineáris mérete egye-
nesen arányos a hibaarány reciprokával. Ez azzal magyarázható, hogy egy rende-
zetlen rendszer, melynek szemcsemérete kicsi, sok nem hat szomszéddal rendelkező
részecskét fog tartalmazni, nagy lesz a hibaaránya; a kristályosodó rendszerben, ahol
a szemcseméret egyre nagyobb, a hibák a szemcsehatáron halmozódnak, a hibaarány
a szemcsék egybeolvadásával, egyes szemcsehatárok megszűnésével csökken. Hasonló
következtetéseket vonhatunk le, mint a hibaarány esetén: az ilyen kis nyírási tarto-
mányban a kitevő hőmérsékletfüggő, alacsonyabb hőmérsékletű rendszerek szemcse-
mérete nagyobb, hibaaránya alacsonyabb, alacsony hőmérséklet mellett a rendszer
kristályos állapotban van.
3.3. Következtetések 76
 3
 5
 10
 50
 0.001  0.01  0.05
R
sz
·γ/·γ0,Tm
T/Tm 
0.18			 
0.23 		 
0.26  		
0.35  		
0.42	 		
0.52  		
0.68 		 
0.82 		 
3.22. ábra. Termikus egyensúlyban lévő kristályos rendszer különböző hőmérsékleten
mért Rsz lineáris szemcsemérete a γ˙ nyírási ráta függvényében.
3.3. Következtetések
A numerikus kísérleteim feltárták a 2D polikristályos fázisú poros plazmák plasz-
tikus tulajdonságait. A vizsgált makroszkopikus mértékek, úgy mint a hibasűrűség
- nyírófeszültség kapcsolata, a Norton együttható, illetve a szemcseméret alakulása
kúszás esetén, összhangban vannak a közönséges anyagok viselkedésének leírására
használt empirikus modellekkel. Ez alátámasztja azon nézetet, mely szerint a poros
plazmák jól alkalmazhatóak „nagyított” modell rendszerként sokrészecskerendsze-
rek jelenségeinek részecske szintű vizsgálatára. A 2D Yukawa rendszerek plasztikus
deformációjának domináns folyamataként a diszlokációk keltését, azok csúszását és
annihilációját azonosítottam, ezt a 3.23 ábra szemlélteti. A mechanizmus egyezik a
kísérletekben megfigyeltekkel.
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3.23. ábra. Kristályos rendszer (T/Tm = 0.18) képe és a ponthiba párok: a zöld
háromszögek az 5 szomszéddal rendelkező részecskéket, míg a piros háromszögek a
7 szomszéddal rendelkező részecskéket jelölik. Az ábra több ezer időlépés egymásra
rajzolásával keletkezett, a színek élénkülése az idő múlását szemlélteti.
A 3.23 ábra több ezer időlépés konfigurációinak egymásra rajzolásával keletke-
zett, az idő múlását a színek élénkülése szemlélteti. Megfigyelhető, hogy a diszloká-
ciók Burgers vektorukkal párhuzamosan csúsznak el.
4. fejezet
Olvadás
Két dimenzióban a szilárd és folyadék fázist megkülönböztető rendezettség típusa
teljesen más, mint a 3D rendszerek esetén. 3D-ban a rendezett szilárd fázis transzlá-
ciós korrelációs függvénye nagyon csökken a részecskék közti távolság növelésével, de
végtelen részecsketávolság határesetben értéke egy nem nulla konstans. Ez a transzlá-
ciós rendezettség karakterisztikus tulajdonsága. 2D rendszer esetén, véges hatótávol-
ságú párkölcsönhatás mellett a transzlációs korrelációs függvény nullára csökken vég-
telen részecsketávolság esetén, ami a kvázi-hosszútávú rendezettség jellemzője [66].
2D-ban létezik egy másik hosszútávú rendezettség, a kötés-orientációs rend. Az egyik
legelfogadottabb elmélet, a Kosterlitz-Thouless-Halperin-Nelson-Young (KTHNY)
[65] elmélet szerint a 2D szilárd anyagok esetén a fázisátmenet két lépésben törté-
nik: (i) először a szilárd fázis, melyet kvázi-hosszútávú pozícionális rendezettség és
hosszútávú kötés-orientációs rendezettség jellemez, átalakul hexatikus fázissá, melyre
a rövidtávú pozícionális rendezettség és a kvázi-hosszútávú kötés-orientációs rende-
zettség jellemző, majd (ii) a következő lépésben a hexatikus fázis alakul át folyadék
fázissá, melyben mind a pozícionális mind a kötés-orientációs rendezettség rövid-
távú.
Ebben a fejezetben 2D Yukawa rendszerekre a lehetséges hexatikus fázis para-
métertartományának közelében végzett molekuláris dinamikai szimulációkat ismer-
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tetem. Ezen kutatás célja az, hogy a KTHNY elmélet kulcsfontosságú jóslatát, vagyis
a szilárd és a folyadék fázisok között létező egyensúlyi hexatikus fázis jelenlétét és
annak valódi egyensúlyi jellegét igazolja vagy cáfolja. Ennek érdekében numerikus
kísérletekben vizsgálom az egyensúlyi állapot eléréséhez szükséges termalizációs idő
szerepét és a rendszert alkotó részecskék számának befolyását a hexatikus fázis meg-
figyelésére.
4.1. Numerikus kísérlet
Az olvadási fázisátalakulás tanulmányozására irányuló numerikus kísérletek elemeit
alább ismertetem. A várható szilárd-folyadék fázisátmenet hőmérsékletének (Tm)
környezetében taszító Yukawa párkölcsönhatással [(1.2) összefüggés] jellemezhető
rendszerre végeztem MD szimulációkat. Két típusú szimulációt valósítottam meg:
(i) az 1.3.1 részben ismertetett „alap” MD szimulációt mikrokanonikus sokaságra,
valamint (ii) az 1.3.4 részben ismertetett izotermikus-izobár MD szimulációt Gibbs
kanonikus sokaságra.
Az általam tanulmányozott Yukawa potenciálú rendszer árnyékolási tényezője:
κ = 2. Csoportunk korábbi tanulmányaiban [81] ezen árnyékolási erősség mellett az
olvadási fázisátmenetet a Γm = 414±4 Coulomb csatolási paraméternél azonosította.
Az általam tanulmányozott sokrészecskerendszerek N = 1920− 740000 részecskéből
állnak. Kezdetben a részecskéket a hexagonális rácspontokba helyezem az Lx × Ly
téglalap alakú szimulációs cellában, mely illeszkedik az adott részecskeszámú rend-
szer hexagonális alapállapoti méretéhez, periódikus határfeltételeket alkalmazva. A
kezdeti szakaszban, melynek hossza t0, a rendszert a sebességek visszaosztásával ter-
mosztálom, annak érdekében, hogy a termikus egyensúlyhoz közeli állapotban legyen
a kívánt hőmérsékleten. A méréseket csak ezen termosztálási szakasz vége után kez-
dem, a rendszert tm ideig „szabadon hagyva”. Ahhoz, hogy az egyensúly mértékét
tanulmányozhassam, a következő mennyiségek méretfüggését kell vizsgálni:
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(1) az f(v) sebességeloszlásfüggvény momentumait,
(2) a konfigurációs hőmérsékletet, Tconf [(1.41) összefüggés], és
(3) a g(r) [(2.15) összefüggés] párkorrelációs függvény és a g6(r) kötés-orientációs
korrelációs függvény hosszútávú lecsengését.
A kötés-orientációs korrelációs függvény a következő összefüggéssel adott:
g6(r = rj − rl) =< G∗6(j)G6(l) >, (4.1)
ahol a G6(l) az előző fejezetben ismertetett Delaunay háromszögelés után, a valódi
szomszédok ismeretében, a (3.6) összefüggés alapján számolható, a G∗6(j) pedig az
ugyanazzal az összefüggéssel számolt G6(j) komplex konjugáltja. Míg az első két
mennyiség [(1),(2)] esetén a termosztálási idő t0 = 0, a korrelációs függvényeket
vizsgáló szimulációk esetén a t0 termosztálási időt széles tartományban változta-
tom, és a mérési időt úgy választom, hogy elkerüljem a jelentős változásokat mérés
közben (tm  t0). Maxwell-Boltzmann eloszlást feltételezve az egyensúlyi rendszer
sebességeloszlása:
f(v) =
2
τ
e−v
2/τ , (4.2)
ahol τ = 2kT/m. 2D-ben az első négy sebességmomentum a következő:
< v >= 1
2
√
piτ ,
< v2 >= τ ,
< v3 >= 3
√
pi
4
τ 3/2,
< v4 >= 2τ 2.
A sebességeloszlás-függvény relaxációs idejének mérése érdekében N = 184400
és N = 7520 részecskeszámú rendszert modelleztem, ahol a részecskék kezdeti se-
bessége a −√2kBT/m és √2kBT/m tartományban egyenletes eloszlású a rendszer
adott átlagos kinetikus energiájának megfeleltetve, de az egyensúlyi állapottól távol
maradva. A relaxációs időt megkaphatjuk, ha a sebességmomentum időfejlődését
leíró görbékhez egy y = y0 + Ae−t/tr alakú exponenciálist illesztünk.
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Rugh már 1997-ben rámutatott arra, hogy a rendszer hőmérsékletét kifejezhet-
jük a konfigurációs és dinamikus mennyiségek sokaság szerinti átlagaként is [127]. A
konfigurációs hőmérsékletre (1.41) adott összefüggésben a központi mennyiség a ré-
szecskék párkölcsönhatásából származó erő, Fj, mely minden részecskére hat. Véges
hatótávolságú kölcsönhatások esetén (amilyen a Yukawa potenciál is), a konfigurá-
ciós hőmérséklet, Tconf , érzékeny a helyi (közeli) környezetre az adott hatótávolságon
belül. A konfigurációs hőmérséklet vizsgálatára végzett szimulációkban a részecske-
számot N = 1920 és N = 740000 között változotattam és a kezdeti sebességeket
Maxwell-Boltmann eloszlásúaknak vettem.
A hexatikus fázis azonosítására használt tulajdonság a g(r) párkorrelációs és a
g6(r) kötés-orientációs korrelációs függvények hosszútávú viselkedése. Ahhoz, hogy
a korrelációs függvényeket nagy távolságon vizsgálni tudjuk, nagy részecskeszámú
rendszereket kell használni, mivel kis részecskeszámnál a periódikus peremfeltételek
végett hamis korrelációcsúcsok jelennek meg. Ez a triviális állítás vezetett ahhoz,
hogy különböző kutatócsoportok egyre nagyobb és nagyobb részecskeszámú rend-
szereket vizsgáljanak.
4.2. Eredmények
4.2.1. Sebességmomentumok
A 4.1 ábra az első nyolc sebességmomentum időbeni fejlődését mutatja két külön-
böző hőmérsékleten az olvadási hőmérséklet közelében. A momentumértékek az el-
méleti egyensúlyi értékükkel vannak normálva. Kezdetben a rendszer távol van az
egyensúlyi állapotától, tökéletes a rácsszerkezete, de a részecskék sebességeloszlása
nem termikus. Az ábrán megfigyelhető, hogy a kezdeti sebességmomentumok értékei
nagyon eltérnek a Maxwell-Boltzmann egyensúlyi eloszlástól. Az értékek asszimpto-
tikusan, szabályos oszcillációkkal közelítenek az egyensúlyi értékhez. Ezek az oszcil-
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4.1. ábra. A számolt sebességeloszlás-függvények momentumai az elméleti egyensúlyi
értékekkel normálva a szimulációs idő függvényében, különböző hőmérsékleteken a
Tm olvadási hőmérséklet környezetében. A folytonos vonalak Tm fölötti hőmérsékle-
teket jelölnek, míg a szaggatott vonalak a Tm alatti hőmérsékleteket. A folytonos és
szaggatott vonalak gyakran fedik egymást, ami a hőmérsékletre való alacsony érzé-
kenységet mutatja. A bordó színű görbe az y = y0 + Ae−t/tr illesztés eredménye a
< v7 > momentumra.
lációk jellemzőek a mikrokanonikus sokaságot megvalósító MD szimulációkra, ahol
a rendszer teljes energiája állandó, amíg folyamatos energiacsere van a potenciá-
lis és kinetikus energiák között. A relaxációs időt megkaphatjuk, ha a görbéket az
y = y0 + Ae
−t/tr alakú exponenciálissal közelítjük. Láthatjuk, hogy a tr ≈ 5.5ω−1p
rövid relaxációs idejű görbe az olvadási hőmérséklet környezetében jól illeszkedik a
sebességmomentum görbékre, hőmérséklettől függetlenül. Elvégezve a számolásokat
különböző részecskeszámú rendszerekre azt találtuk, hogy a sebességmomentumok
relaxációs ideje rövid (tr ≈ 5.5ω−1p ) a rendszermérettől függetlenül.
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4.2.2. Konfigurációs hőmérséklet
4.2. ábra. (a) A Tconf konfigurációs hőmérséklet időbeni fejlődése különböző T hő-
mérsékletekre. (b) Relaxációs idő a kinetikus hőmérséklet függvényében.
A 4.2(a) ábra néhány példán át szemlélteti az N = 184400 részecskeszámú rendszer
esetén a konfigurációs hőmérséklet időbeni fejlődését. A 4.2(b) ábra a számolt re-
laxációs időt szemlélteti különböző hőmérsékletek esetén. A sebességmomentumok
relaxációs idejéhez viszonyítva (4.1 ábra) egy nagyságrenddel nagyobb relaxációs
időket, illetve az olvadási hőmérséklet környezetében erős hőmérsékletfüggést kap-
tam. Ez tükrözi a konfigurációs hőmérséklet azon jellegét, hogy értékét egy lokális
részecskecsoport határozza meg a kölcsönhatási erő levágási hosszától függően, ezen
részecskekörnyezet relaxációjához több idő szükséges, mint az egyrészecske termali-
zációjához.
A különböző részecskeszámmal végzett szimulációk azt mutatták, hogy a rend-
szer méretétől való függés nem jelentős.
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4.2.3. Korrelációs függvények
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4.3. ábra. |g(r) − 1| és burkolója (a), az N = 104400 részecskéből álló rendszer kü-
lönböző t0 termalizációs idejű szimulációinak tm = 500ω−1p mérési idő eltelte után
ábrázolt párkorrelációs függvényének burkolói (b) és g6(r) kötés-orientációs korrelá-
ciós függvénye a T/Tm = 1.01 hőmérsékleten (c).
A 4.3 ábra N = 104400-as részecskeszámú rendszer korrelációs függvényeit szem-
lélteti; a különböző színű görbék a mérés megkezdése előtti különböző t0 termalizálási
időket jelölik. Az ábrán megfigyelhetjük a korrelációs függvények hosszútávú viselke-
dését. A párkorrelációs függvény már rövid idő után hatványfüggvénynél gyorsabb
lecsengést mutat, ez a log-log skálán jól látható [4.3(a,b) ábra]. A g6(r) függvény
görbéi egyenessé simulnak log-log skálán (kivéve a leghosszabb termalizációs idejű
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4.4. ábra. |g(r) − 1| és burkolója (a), az N = 104400 részecskéből álló rendszer kü-
lönböző t0 termalizációs idejű szimulációinak tm = 500ω−1p mérési idő eltelte után
ábrázolt párkorrelációs függvényének burkolói (b) és g6(r) kötés-orientációs korrelá-
ciós függvénye a T/Tm = 1.01 hőmérsékleten (c).
görbét), ami hatványfüggvény szerinti hosszútávú lecsengést jelent [4.3(c) ábra]. A
szemi-logaritmikus ábrákon [4.4 ábra] közepes távolságokat figyelve (10 < r/a < 70),
a g(r) párkorrelációs függvény burkolója egyenessel közelíthető. Ez majdnem tiszta
exponenciális lecsengésre utal, habár a karakterisztikus lecsengési távolság csökken a
szimulációs idő növelésével. Másfelől, a szemi-logaritmikus ábrán csak a leghosszabb
szimulációhoz tartozó g6(r) függvény mutat látszólagos lineáris asszimptótát, mely
exponenciális lecsengésre utal, ami a hosszútávú rend hiányát jelenti. Rövid szimulá-
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ciók esetén, rövidtávú transzlációs és kvázi hosszútávú orientációs rendet észleltünk.
A hexatikus fázis nyomai azonban eltűnnek a rendszer termalizációs idejének a nö-
velésével. Ebből arra következtethetünk, hogy ha a szimulációt megállítva (például
a t0 = 8000/ωp időpillanatban), a rendszer hexatikus fázisban találjuk, ahogyan
[92] is mutatja, mivel ebben a pillanatban a rendszer még nem a valós egyensúlyi
konfigurációban van. Továbbá, mivel az elérhető skála hossza erősen függ a rendszer
méretétől, a kisebb méretű rendszerek látszólag gyorsabban elérik az egyensúlyt.
Azt találtam, hogy N = 1920 részecskeszámú rendszer esetén t0 ≈ 4000/ωp elég az
egyensúly eléréséhez , míg N = 104400 részecskeszámú rendszer estén t0 ≈ 64000/ωp
szükséges.
Ahhoz, hogy igazoljam, hogy a relaxáció lassulása nem a mikrokanonikus sokasá-
got megvalósító szimuláció mesterséges következménye, megvalósítottam az izoterm-
izobár sokaságot leíró szimulációt is, mely sokkal inkább a fázisátalakulás tanulmá-
nyozásra szabott. Habár ezeket az NPT szimulációkat (a jóval nagyobb számítási
igény miatt) kisebb részecskeszámú rendszerre valósítottam meg (N = 1020), ami a
korrelációs függvények számolását kisebb tartományra korlátozta, és a görbék zaj-
szintjét növelte, ugyanazok a hosszútávú lecsengési tendenciák ismerhetőek fel, mint
a korábban mutatott mikrokanonikus szimulációk esetén.
4.3. Következtetések
A 2D Yukawa sokrészecskerendszerek olvadási hőmérséklete közelében végzett nume-
rikus kísérleteim alapján megállapítható, hogy a részecskék sebességeloszlása néhány
plazmaoszcillációs ciklus alatt eléri a Maxwell-Boltzmann eloszlást, a rendszer mé-
retétől és hőmérsékletétől függetlenül. A konfigurációs hőmérséklet relaxációja egy
nagyságrenddel hosszabb, mint a sebességeloszlások relaxációs ideje, nem érzékeny
a rendszer méretére, viszont erősen függ a rendszer hőmérsékletétől. A hosszútávú
korreláció relaxációja számottevően lassabb folyamat, mint a fenti mennyiségek ese-
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tében, és erősen függ a rendszer méretétől. A hexatikus fázisra azt találtam, hogy
egy metastabilis fázis és hosszú termalizációs idők esetén eltűnik.
Az általam végzett numerikus kísérletek eredménye didaktikus jellegű állítás,
miszerint a rendszerméret növelésével párhuzamosan az eddiginél nagyobb figyelmet
kell fordítani a rendszer termalizálására. Ez érvényes egyaránt a jövőbeli szimulációk
előkészítésére és a már publikált eredmények értelmezésére. Azonban, mivel korábbi
publikációkban a szerzők nem specifikálják részletesen az alkalmazott termalizáció
módját, feltehetően sok következtetés hibás a hexatikus fázis létezését illetően. A 2D
szilárd-folyadék fázisátalakulás természetének párkölcsönhatástól független, univer-
zális tulajdonságainak végérvényes feltárására sem a poros plazma kísérletek, sem az
alkalmazott mikrokanonikus sokaságot megvalósító molekuladinamikai szimulációk
nem a legalkalmasabbak. Az előbbi egy nyitott rendszer, ahol folyamatos energiabe-
táplálás és disszipáció tart dinamikus egyensúlyt, valamint valamekkora anizotrópia
mindig jelen van a rendszerben, az utóbbiban pedig a rendszermérettől függő mér-
tékben fluktuáló kinetikus hőmérséklet okoz gondot.
Összefoglalás
Az értekezésemben az erősen csatolt sokrészecskerendszerek területén végzett ku-
tatómunkámat ismertettem. A kutatási terület alapjainak bemutatása után három
feladat megoldását tárgyaltam. Elsőként a kétdimenziós poros plazmák komplex
viszkozitását vizsgáltam, két szimulációs modell segítségével. Ezt követően vizsgál-
tam a kétdimenziós poros plazmák lassú plasztikus deformációját szintén részecske-
szimulációs módszerrel. Végül a kétdimenziós szilárd-folyadék fázisátalakulást leíró
KTHNY elmélet központi jóslatát vizsgáltam kétdimenziós komplex plazmák esetén
két, különböző típusú sokaságot megvalósító szimulációs modell segítségével.
A munkám során elért új tudományos eredményeket az alábbi tézispontokban
foglalom össze:
1. Nemegyensúlyi molekuláris dinamikai (NEMD), illetve Langevin dinamikai (LD)
szimulációs modellt dolgoztam ki kétdimenziós, Yukawa párkölcsönhatással jel-
lemezhető sokrészecskerendszerek harmonikusan oszcilláló nyírásra adott vála-
szának meghatározására. Kis nyírás esetén kapott eredményeimet a korábbi 3D
szimulációk eredményeivel, valamint 2D poros plazma kísérletek eredményeivel
összehasonlítva ((i) alacsony frekvenciák esetén a viszkozitás értékének a nyírási
rátától való függése, és (ii) közepes nyírások esetén a viszkozitás frekvenciafüg-
gése) igazoltam a modell helyeségét. Összehasonlítva a NEMD és LD szimulációk
eredményeit erős és kisfrekvenciás nyírások esetén, megállapítottam, hogy a glo-
bális termosztát (NEMD szimulációk) alkalmazása alacsony frekvenciákon nem
célravezető [TF1, TF4].
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2. A NEMD és LD szimulációs vizsgálatok során új jelenségeket találtam: erős és
nagyfrekvenciás nyírásnál a viszkozítás egy újfajta, nem-monoton változását, kö-
zepes nyírások mellett maximális energia abszorpciót, a rendszer hullámdiszper-
ziós relációjában fellépő platófrekvencia közelében erős kollektív gerjesztéseket,
nagy nyírási ráták és alacsony frekvenciák mellett a rendszer stukturális anizot-
rópiáját figyeltem meg [TF1, TF4].
3. LD modellt fejlesztettem 2D Yukawa rendszerek lassú plasztikus deformációjá-
nak vizsgálatára. Összehasonlítva a modell eredményeit az irodalomban talált
eredményekkel, illetve csoportunk korábbi kísérleti eredményeivel, igazoltam a
modell helyességét. A szimuláció segítségével, a rendszer mikroszkopikus jellem-
zőinek (részecskék helyzete, sebessége, diszlokációk) ismeretében meghatároztam
az eddig csak kísérleti megfigyelések alapján megállapított empirikus összefüg-
géseket a nyírási ráta és nyírófeszültség, valamint a hibaarány és a nyírási ráta
makroszkopikus jellemzők között [TF2].
4. Mikrokanonikus sokaságot, illetve Gibbs kanonikus sokaságot megvalósító mole-
kuláris dinamikai szimulációs modellt dolgoztam ki az olvadási fázisátalakulás
Kosterlitz-Thouless-Halperin-Nelson-Young (KTHNY) elméletének vizsgálatára.
Megmutattam, hogy a szilárd és folyadék fázist elválasztó hexatikus fázis egy
metastabilis fázis és elég hosszú időt hagyva a rendszer termalizálására ez a fá-
zis eltűnik. Továbbá azt is megmutattam, hogy szimulációs vizsgálatokban nem
elég a rendszer méreteit kiterjeszteni, a méret növelésével a termalizációs időt is
szükséges növelni [TF3].
Summary
The thesis describes numerical investigations of collective processes of strongly co-
upled many particle Yukawa systems. I have discussed in details the methods and
the theoretical results of my research work that I carried out in the field of complex
(dusty) plasmas, with special attention on the dynamical processes, like complex
viscosity, creep and melting in 2 dimensions. The new scientific achievements are
summarized below:
1. I have developed non-equilibrium molecular dynamics (NEMD) and Langevin dy-
namics (LD) simulations to study the complex, frequency dependent viscosity of
2D many particle Yukawa systems. In the small shear limit my simulation results
are in qualitative agreement with 3D results, and in good quantitative agreement
with results of previous 2D dusty plasma experiments (for: (i) the shear rate de-
pendence of the viscosity at low frequencies, and (ii) the frequency dependence of
the viscosity at intermediate shear rates), which serve as verification of my simu-
lations. Comparison results of the NEMD simulation with LD results revealed,
that at low excitation frequency and high shear rates the Gaussian thermostated
SLLOD algorithm, the heart of the NEMD simulation fails by producing unphy-
sical phase separation. In this region the Lagevin dynamics simulation results
should be considered [TF1, TF4].
2. By means of first principle particle based numerical simulation of harmonically
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sheared 2D Yukawa systems I have identified the following new features: a non-
monotonicity in the frequency dependence of the complex shear viscosity appears
at high frequencies and high shear rates; at moderate shear rates and frequencies
single particle excitations are responsible for resonant heating; enhanced collec-
tive wave activity is observed when the excitation frequency matches the peak in
the frequency distribution function; with increasing shear rate at low frequencies
structural anisotropy builds up [TF1, TF4].
3. I have developed LD simulation for the investigation of slow plastic creep of 2D
dusty plasma solids. By comparing my results with literature data and with re-
sults of previous 2D dusty plasma experiments I have validated my simulations.
By using numerical simulations I have computed the microscopic properties of the
system (positions and velocities of particles and dislocations) and the macrosco-
pic measures like the defect density – shear stress relation and Norton exponents
during slow deformations which are fully consistent with empirical models used
to describe ordinary materials [TF2].
4. I have developed molecular dynamics simulations describing micro-canonical and
Gibbs ensembles for investigation of the validity of the Kosterlitz-Thouless-Halperin-
Nelson-Young (KTHNY) melting theory of 2D charged particle systems. My nu-
merical studies on the time needed for the equilibration of the systems conclude
that the predicted hexatic phase is metastable and disappears in the limit of
long relaxation times. I have also shown that increasing the particle number in
particle simulations does not necessarily result in more accurate conclusions re-
garding the nature of the phase transition, the increase of the system size has to
be accompanied with the increase of the equilibration time [TF3].
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